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Aunque leo, nada encuentro
Que calme mi ansiedad

Un sérdido materialismo

Es lo que el mundo persigue

En vano busco en las escrituras
Una respuesta del cielo.

Liu Tsung-Yuan (773-819)
En el templo del monte Ch’ao (fragmento)

Cada vez que leo este poema pienso en aquellas cosas inescribibles. Aquellas que
son imposibles de encontrar en materiales sumamente tangibles como el papel, la
tinta y el simbolo. Entonces intento imaginar lo imposible: describir con palabras un
producto tan etéreo como el sentir. Y si bien cualquier cientifico moderno sabe que el
sentir no es mas que una reaccion quimica, resulta igualmente dificil explicitarlo.

Por otro lado ¢;Como escapar durante estos menesteres de la banalidad de la
palabra de agradecimiento, o los lugares comunes que expresan la eterna amistad,
el cursi amor incondicional o la deuda impagable? Es por eso que en opusculos
similares, en ocasiones muy parecidas a ésta que me convoca, suelo omitir las
paginas de agradecimiento y dedicatorias para pasar directamente al cuerpo
principal del texto justificando o no, segun sea mi estado de animo, los motivos que
me llevan a hacerlo de ese modo.

No obstante la costumbre esta para ser corrompida como la virtud de las nifias o la
honra de los politicos noveles.

Y puesto que esta pagina es el inicio del final de un ciclo, no estaria mal que
agradeciera a quien asi lo merece y se lo ha ganado a través de contables pero
infinitos dias de trabajo. No sélo por la paciencia sostenida al trabajar junto a mi,
soportando mis hurafnos silencios y mis toscas respuestas de acuerdo al clima
imperante; o por su esfuerzo en convertirme en un profesional a pesar de mi mismo,
de mi renegada posicion ante la existencia en general, cuanto mas al orden
establecido y los comportamientos correctos, sino también por el consejo acertado,
el aliento medido, la tolerancia cierta, la palabra necesitada.

Podria continuar rememorando situaciones en las que Alicia ha tenido que demostrar
sus cualidades (no tan elasticas para con otros congéneres por cierto) conmigo,
eventos que la llevaron a convertirse en mucho mas que una jefa o directora de
tesis, eventos que obviamente la mantendran entre el reducido numero de personas
con las cuales ya no hara falta interponer papel, tinta y simbolos para establecer una
comunicacion.



Simulation of the thermo mechanical behavior of a fuel rod in
operation

Abstract

This work summarizes the development of the computer code DIONISIO, that describes
some of the main phenomena occurring in a nuclear fuel rod throughout its life. Temperature
distribution, thermal expansion, elastic and plastic strains, creep, irradiation growth,
mechanical interaction between pellet and cladding, fission gas release, gas mixing, swelling,
densification and restructuring are modeled. The code allows to include the presence and
evolution of a crack in the cladding.

The code is bidimensional, assumes cylindrical symmetry for the rod and uses the
finite element method to integrate the differential equations. The stress-strain and heat
conduction problems are non-linear due to plasticity and to the temperature dependence of the
thermal conductivity. The fission gas inventory is calculated with a diffusion model, assuming
spherical grains and using a one-dimensional finite element scheme. The fracture problem is
resolved using quadratic eight nodes elements.

The evolution of a set of physical phenomena and their mutual interactions are
simulated during an averaged power history. In each power step the instantaneous distribution
of temperature and the elasto plastic variables are calculated in the domain. Then, the time
dependent phenomena are evaluated.

Good results were obtained for the simulation of the irradiation tests of the first
argentine prototypes of MOX fuels, of the FUMEX I and II series and different experiments
for pressurized water reactor (PWR) and pressurized heavy water reactors (PWHR). The code
also participated in an international blind exercise organized by the International Atomic
Energy Agency (IAEA) devoted to PHWRs.

In a different field, a code was built to simulate the irradiation behavior of research
reactors plate type fuels. It was developed in two versions: PLACA, dedicated to monolithic
fuels and DPLACA, for dispersed fuels.

The comparison of the results of these codes with experimental determinations and
with predictions of other similar codes was highly satisfactory.

Key words: Nuclear physics, nuclear fuel, Numeric simulation, Finite element method.



Resumen

Se presenta el desarrollo del codigo de calculo DIONISIO que simula los fendmenos
fundamentales que ocurren en un elemento combustible dentro de un reactor de potencia en
operacion: distribucion de temperatura, dilatacion térmica, deformaciones eldstica y plastica,
fluencia, crecimiento por irradiacion, interaccion mecéanica entre la pastilla y la vaina,
liberacion de gases de fision, hinchado, densificacion, reestructuracion del combustible entre
otros. El cédigo posee un mddulo que permite considerar la presencia y evolucion de una
fisura en la vaina.

El célculo supone simetria axial y se emplean elementos finitos cuadraticos para
discretizar el problema. Para calcular el inventario de gases de fision se emplea un modelo de
difusion unidimensional sobre los granos supuestos esféricos. El problema de fractura utiliza
elementos cuadraticos de ocho nodos.

A lo largo de una historia de potencia promediada se considera la evolucion de los
fendmenos fisicos intervinientes y sus mutuas interacciones. En cada paso de potencia se
obtiene la distribucion de temperatura en el dominio de interés y el comportamiento
elastoplastico instantdneo, para posteriormente considerar las situaciones dependientes del
tiempo.

El codigo se empled para simular experimentos, en particular las irradiaciones de
combustibles de 6xidos mixtos (MOX) fabricados por Argentina en 1986, los de la serie
FUMEX I y II para reactores de agua liviana presurizada (PWR) asi como para reactores de
agua pesada presurizada (PHWR). El codigo participd en un experimento ciego organizado
por la Internacional Atomic Energy Agency (IAEA) a partir de datos obtenidos sobre
reactores PHWR.

Dentro de un campo diferente se construyo un codigo para simular el comportamiento
bajo irradiacién de combustibles de reactores de investigacion. Posee dos versiones: PLACA
para combustibles monolitico, y DPLACA para disperso. La comparacion de los resultados de
esos codigos con datos experimentales y con predicciones de codigos similares fue altamente
satisfactoria.

Palabras clave: Fisica nuclear, Combustibles nucleares, Simulacion numérica, Método de
elementos finitos.
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Introduccion General

Existen diversas y variadas razones que justifican e impulsan el desarrollo continuo de
programas que se abocan a la simulacién de los complejos fendémenos involucrados en la vida
de un elemento combustible nuclear. En primer lugar, el estudio termomecénico de un
proceso de quemado de combustible responde a numerosos factores interconectados, tanto
fisicos como quimicos, los que aun en forma matematicamente simplificada en ecuaciones
diferenciales ordinarias, deben resolverse numéricamente. Las predicciones de dichas
simulaciones son fuente de ajustes y mejoras en el disefio del combustible y su vaina,
reduciendo significativamente la cantidad de ensayos experimentales necesarios para
optimizar un producto.

Por otro lado, los numerosos fendmenos mencionados responden a la historia de
potencia a la que es sometido el elemento combustible y al tiempo en que éste permanece en
actividad. Esto trae aparejado que no todos los parametros involucrados en el proceso puedan
ser medidos con exactitud debido a la inaccesibilidad del mismo, que el costo necesario para
obtener un resultado sea prohibitivo, etc. Por estas razones un cddigo de simulacion probado,
si bien no otorga una respuesta concluyente, permite obtener una base sobre la que comenzar
a calcular o proyectar ciertos emprendimientos en forma econdémica y segura. Del mismo
modo una mejora de disefio puede ser analizada mediante dichos cddigos y ser corregida o
modificada sin necesidad de comenzar una costosa implementacion en planta.

En tercer lugar los tiempos involucrados en cualquier tipo de experimento son
extensos. Los materiales irradiados requieren de un tratamiento particularmente cuidadoso
que solo puede realizarse en celdas calientes. Aun acelerando el envejecimiento de un dado
elemento combustible, los experimentos pueden requerir meses y afios para arrojar alguna
conclusion valedera. Un codigo recrea sin riesgo alguno varios afios de historia en unos
minutos ahorrando un valioso tiempo de reactor y permite optimizar la preparacion de
mejores y mas estudiados experimentos.

Por ultimo, Argentina es a través de la CNEA y de las empresas del area un pais
productor y generador de tecnologia nuclear y, al igual que otros paises de similares
aspiraciones, necesita contar con herramientas modernas de simulacion numérica de
desarrollo propio, ademas de los paquetes adquiridos en el extranjero.

Uno de los aspectos mas criticos en el funcionamiento de un combustible nuclear de
potencia, limitante de su vida 1til y condicionante de la seguridad de la vaina, es el problema
de la interaccion vaina-pastilla PCI (Pellet Cladding Interaction). EI PCI es en general el
resultado de una combinacion de fendémenos térmicos, de irradiacion, quimicos y mecanicos,
entre el combustible y el material de la vaina. DIONISIO fue en sus origenes un intento por
simular este complejo problema. El agregado de nuevos fenémenos y la generalizacion de
muchos de sus resultados a una barra combustible completa se convirtieron en la segunda
tarea del desarrollo que demostrd sus aceptables resultados a lo largo de diferentes
simulaciones comparadas con experimentos e impulso la idea de que se tenia entre manos un
programa al que se podria convertir progresivamente en una herramienta de simulacion del
comportamiento del combustible bajo irradiacion. Este proposito se vio facilitado por la forma
modular que tomo el cédigo desde su comienzo y el deseo siempre presente durante el



desarrollo de construir un programa accesible para cualquier interesado para poder maximizar
el aprovechamiento de los diversos resultados que produce.

Se ha dividido el siguiente trabajo en seis capitulos y una discusion final. El primer
capitulo consiste en una descripcion de los diferentes tipos de reactores nucleares existentes y
de las variables involucradas que hacen a los fendmenos que se desea simular. Es una suerte
de posicionamiento tecnologico del codigo. El segundo capitulo contiene la descripcion de los
modelos que hemos utilizado para cada fenémeno analizado. Se presentan resultados y
validaciones particulares de algunos de esos modelos cuando es pertinente. El tercer capitulo
se aboca al problema de contacto entre la pastilla y la vaina, tanto en lo que hace a sus
particularidades térmicas como mecdanicas. El cuarto describe el fenomeno de fractura de la
vaina y su tratamiento en DIONISIO. El quinto capitulo presenta algunas de las multiples
validaciones a las que se sometio el codigo. Por ultimo, en el capitulo seis se presentan y
describen los codigos PLACA/DPLACA, “hermanos menores” de DIONISIO dedicados a los
combustibles para reactores experimentales. El lector casual encontrard los capitulos segundo,
tercero y cuarto extremadamente técnicos por lo que se le permite saltearlos.

Se agrega un apéndice en donde se presenta una descripcion de programas derivados
utiles en el pre-procesamiento de la entrada de DIONISIO. En este mismo apartado se
describen algunas de las funcionalidades computacionales de los codigos y sus diferentes
versiones de acuerdo al compilador que se utilice.



I. INTRODUCCION

1. Reactores Nucleares de potencia

Un reactor nuclear de potencia es un sistema de produccion de energia que utiliza
reacciones nucleares involucradas en la fision controlada de 4&tomos de uranio para obtener
energia nuclear. Los componentes esenciales de un reactor térmico son: un nucleo en donde se
encuentran los elementos combustibles que contienen el material fisil, un material moderador
cuya funciéon es frenar los neutrones hasta alcanzar velocidades adecuadas como para
reproducir la reaccion, un refrigerante, liquido o gaseoso, que remueve el calor generado por
el combustible y un reflector que rodea al ntcleo y evita que los neutrones escapen del
sistema. Dependiendo del tipo de reactor, el moderador y el refrigerante pueden estar
combinados, como en reactores de agua liviana, en donde el agua cumple ambas funciones, o
separados, como los reactores con moderadores compuestos por un material sélido (en general
grafito), que utilizan un refrigerante liquido o gaseoso.

Otro componente fundamental de un reactor es el sistema de control de las reacciones,
en general constituido por barras de un material absorbente de neutrones (barras de control)
cuya funcioén en condiciones normales de operacion es mantener la reaccion estable y si es
necesario, apagar el reactor.

Figura 1.1: Esquema general de un reactor de potencia de agua presurizada (PWR)
1) Recinto de contencion. 2) Torre de enfriamiento. 3) Nucleo. 4) Barras de control. 5)
Presurizador. 6) Generador de vapor. 7) Elementos combustibles. 8) Turbina. 9) Generador.
10) Transformador. 11) Condensador. 12) Productos gaseosos. 13) Productos liquidos. 14)
Aire. 15) Aire humedo. 16) Rio. 17) Circulacion del agua refrigerada. 18) Circuito
primario.19) Circuito secundario. 20) Vapor de agua. 21) Bomba.

Las reacciones nucleares dentro del nicleo del reactor generan calor que es removido
por el refrigerante que circula por el circuito primario (figura I.1). En el generador de vapor se
produce la transferencia de este calor al agua que circula por el circuito secundario, el que al



llegar a las turbinas, da lugar a la produccion de electricidad. En general, como en el reactor
esquematizado en la figura, la transferencia de calor es indirecta. En ciclos directos, como en
reactores de agua hirviente (boiling reactors), el refrigerante se evapora en contacto con el
combustible y es conducido directamente hacia las turbinas.

Como subproducto de cada fisién nuclear se produce un numero n de neutrones'.
Cuando n>2 es posible obtener un sistema que reproduzca la reaccidn, es decir que uno de los
neutrones generados en cada fision va a sobrevivir a los procesos de escape del sistema o de
captura parasitaria y vuelva a producir fisién en otro atomo fisil, alcanzdndose una reaccion
en cadena autosostenida (donde el numero de fisiones que ocurren por unidad de tiempo en el
sistema es constante), principio del funcionamiento de un reactor. El factor de multiplicacion
se define como el cociente entre el nimero de fisiones que ocurre en una generacion y el
numero de fisiones en la generacion precedente. La reaccion autosostenida corresponde a un
factor de multiplicacion unitario y el sistema se denomina critico. Cuando el factor de
multiplicaciéon es mayor que la unidad, el numero de fisiones crece en cada generacion: el
sistema es supercritico. Cuando el factor de multiplicacion es menor que uno el nimero de
fisiones decrece en el tiempo y el sistema es subcritico! .

Para que un sistema esté critico, se requiere un balance entre el nimero de neutrones
que se produce y el que desaparece. Este balance estd gobernado por los parametros
geométricos del reactor asi como por la composicion quimica del sistema. Las mencionadas
barras de control se construyen con materiales absorbentes de neutrones (en general cadmio o
boro), capaces de capturar los neutrones que se encuentran en el medio circundante y asi
evitar que se produzcan nuevas fisiones de nucleos atomicos del uranio. En caso de accidente
las barras caen abruptamente dentro del nilicleo para reducir el factor de multiplicidad a
valores menores a la unidad y apagar el reactor.

La energia de un neutrén inmediatamente después de producirse la fision es de
aproximadamente 2 MeV. Sin embargo la mayor probabilidad de colision entre los neutrones
generados y otro atomo fisil se encuentra en el rango energético de unos pocos eV (“neutrones
térmicos”, asi denominados por corresponder a la energia de agitacion térmica) de modo que
dichos neutrones deben ser desacelerados por medio de interacciones ineldsticas con atomos
del moderador para disminuir su energia hasta el rango de energia térmica para tener alta
probabilidad de reproducir la fision. El moderador al mismo tiempo debe poseer una baja
seccion eficaz de captura para no absorber neutrones. Con lo cual la eleccion de esos
moderadores se reduce a un pequefio grupo de materiales: agua, agua pesada o grafito son los
que cumplen con esas caracteristicas bivalentes. Por este motivo los reactores con moderador
se denominan reactores térmicos (thermal nuclear reactor) mientras que reactores sin
moderador, denominados reactores rapidos (fast reactor), utilizan neutrones sin moderar (de 2
MeV de energia), pero requieren para alcanzar criticidad de un incremento de atomos fisiles
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pesados (U ) en el combustible para elevar la probabilidad de colision.

El uranio se encuentra en la naturaleza en su is6topo mayoritario U**, con solo el

0,71% de U™, que es el isotopo fisil mayormente utilizado para las reacciones. Se denomina

235

enriquecimiento al porcentaje de isétopo de U™ que el material posee.

' 2,418 neutrones por cada fision de U*® y uranio natural, 2,871 por cada una de Pu>.



De acuerdo al tipo de moderador, del refrigerante o del rango de energia de los
neutrones utilizados para la fision, se pueden clasificar a los diferentes tipos de reactores
nucleares para produccion de energia. La tabla 1.1 muestra una lista de esos tipos de reactores
en donde se resefian brevemente las caracteristicas de cada uno.

TABLA I.1 Clasificacion de reactores!'”’

PWR UNGG FR
Reactor (VVER) BWR PHWR MAGNOX AGR RHT RBMK LMFBR
Energia o o o o . o o L
f Térmica | Térmica | Térmica Térmica Térmica | Térmica | Térmica Raépida
neutron
Moderador H,O H,O D,O Grafito Grafito Grafito Grafito -
Refrigerante
Tipo H0 1 H0 D:0 Co, Co, He |HOhirv.| Na
presur. |hirviendo | presur.
Presion 155 70 110 25 41 49 70 5
(bar)
Temp. de 320 286 310 400 630 770 284 550
salida(C)
Combustible
. Uo, U0, Aleaciones (U,Pu)0O,
Tipo (UPWO, | UPw0,| YO bajasU | V02 [UOUG I UG | Sppyyzy
Enriq.(*) Bajo Bajo U nat. U nat. Bajo Alto Bajo Intermedio
Forma del Anillos o
Barra Barra Barra barras Barra | Particulas Barra Barra
elemento L1
solidas
. Acero
Material o Acero . Zr-1
Vaina(+) Zry-4 Zry-2 Zry-4 Mg0.6%Zr inox. C, SiC %Nb Aleac;.
FeNi
POS]C]OH. Vertical | Vertical | Horizontal Vertical Vertical | Vertical | Vertical Vertical
combustible

(*) Enriquecimiento bajo <8%, intermedio 8-30%, alto >30%.
(+) Zircaloy-2 y Zircaloy-4 son dos aleaciones de zirconio que contienen estafo.

Los reactores de agua liviana (light water reactor (LWR)) utilizan agua como
refrigerante y moderador. En la tabla 1.1 son los denominados PWR (presurized), BWR
(boiling), VVER (inciales en ruso, hacen referencia a los tipo de reactores PWR en Europa del
este). Los de agua pesada (heavy water reactor (HWR)) en cambio, utilizan D,O como
moderador, en la tabla 1.1 aparecen como PHWR por que utilizan el refrigerante a presion.
Luego estan los reactores que utilizan grafito como moderador y gas como refrigerante, en la
tabla 1.1 se listan tres tipos: UNGG-Magnox sigla en el Reino Unido que significa Natural
Uranium Gas-Grafithe, este tipo de reactor posee CO, como refrigerante; AGR (Advance Gas
Cooled) que también utilizan CO;, y el HTR (high temperature reactors) que utilizan He.
Existen también reactores de moderador de grafito y agua liviana hirviendo como refrigerante,
RBMK (iniciales en ruso) tristemente celebres por ser el tipo de reactores del accidente de
Chernobyl. Por ultimo podemos mencionar a los reactores rapidos, (fast reactors (FR) o liquid
metal fast reactors (LMFR)), que utilizan neutrones rapidos y sodio como refrigerante. Estos



2 ..
38 sufren al colisionar con

ultimos también son ademas reproductores, pues los dtomos de U
neutrones rapidos reacciones que dan lugar a la formacion de Pu®, otro isdtopo fisil.

Existen en la actualidad 440 plantas nucleares en operacioén con un total de capacidad
instalada de 360 GW, ademas de 27 nuevas plantas en construccion. La electricidad generada
por energia nuclear en todo el mundo es de aproximadamente un 17% del suministro del total
de energia eléctrica utilizada !,

Los reactores LWR representan el 86% del total de la capacidad energética mundial
generada con energia nuclear. De ese porcentaje 55% son PWRs, 8,5% PWRs rusos y 22,7
son BWR. En la Argentina se utilizan reactores PHWR, uno de ellos de fabricacion
canadiense desde donde deriva el nombre CANDU (CANadian Deutterium Uraniun). Los
sistemas UNGG/MAGNOX han sido abandonados y no hay actualmente ninguno en
construccion.

Tabla I.2 Reactores en operacion y en construccién por tipo!”

En operacion En construccion
Tipo Cantidad Total Cantidad Total
MW(e) MW(e)
ABWR 3 3955 3 3904
AGR 14 8380 0 0
BWR 90 78025 1 1067
FBR 3 1039 0 0
GCR 10 2384 0 0
LWGR 17 12589 1 925
PHWR 39 19972 8 3135
PWR 214 204335 6 6111
WWER 50 33040 8 7534
Total: 440 363719 27 22676

Centrales argentinas de potencia
Central Nuclear Atucha I (CNA I): pertenece al tipo de centrales nucleares conocidas

como PHWR, su nucleo se encuentra en un “recipiente de presion” donde el agua pesada a
presion actiia como moderador y refrigerante. Emplea como combustible en sus 252 canales
pastillas de dioxido de uranio natural (0,7% de U*°) o0 levemente enriquecido (ULE, 0,85%
de U™%) envainadas en Zircaloy y genera 357 MW(e) de potencia. Cada elemento
combustible estd formado por 37 barras y contiene 152 Kg de uranio natural. Como
moderador y como refrigerante se emplea agua pesada (D>O) que circula por el recipiente de
presion del reactor, y posee ademds conductos de refrigeracion axiales que conforman
cirtuitos separados. Esta distribucion permite conseguir independientemente de la temperatura
del medio refrigerante, que la temperatura del moderador sea baja (130°C a 220°C), a fin de
mejorar el balance de neutrones.

Para regular la reactividad existen dos grupos de barras de control. El primero lo
forman tres barras de acero que bajo condiciones normales de operacion estan introducidas en
sus tres cuartas partes dentro del nucleo. El segundo grupo se compone de tres barras de



hafnio y se encuentra situado en el cuarto superior del nucleo del reactor. La configuracion de
las barras de control y sus diferentes profundidades de inmersion no solamente permiten
influir sobre la reactividad del reactor, sino también sobre la distribucidn de las densidades de
potencia.

El reactor se desconecta normalmente por la caida rapida de las barras de control y las
barras adicionales de hafnio que atraviesan el ntcleo del reactor con una inclinacion de 20
grados aproximadamente.

Central Nuclear Embalse (CNE): pertenece al tipo de centrales nucleares conocidas como
PHWR, subgrupo “tubos de presion”, esto es, sus canales de combustible se encuentran
presurizados con agua pesada, y emplea como combustible en sus 380 canales, uranio natural
(0,7% de U™), y genera 648 MWe de potencia bruta. Utiliza agua pesada como moderador y
como refrigerante.

Central Nuclear Atucha IT (CNA II): sera la tercera central del pais, similar a Atucha I en sus
caracteristicas principales, pero con una potencia bruta mayor: 745 MWe. La ubicacion es

contigua a la de la Central Atucha I, aprovechando gran parte de su infraestructura !+,

Combustibles nucleares de reactores de potencia

En la mayoria de los reactores (LWR y PHWR) se utiliza un combustible compuesto
por 6xido de uranio u 6xidos mixtos (UO,, (U,Pu)0O,). La eleccion de un combustible depende
basicamente del tipo de reactor en el que va a utilizarse: para reactores PHWR, con agua
pesada como moderador y refrigerante, el uranio se utiliza en su forma natural (0.7% de
enriquecimiento) o levemente enriquecido (<~1%). En el caso de LWR, el enriquecimiento
puede alcanzar hasta el 5% de U*”. Ademas de esto, el combustible debe satisfacer ciertas
condiciones geométricas relativas a la estabilidad mecénica y quimica bajo irradiacion, poseer
una compatibilidad fisicoquimica con el material de la vaina (para evitar reacciones de ataque
quimico) y con el refrigerante o el moderador en caso de posible contacto ante falla. Por
ultimo y no menos importante, poseer un costo de fabricacién econdmicamente aceptable
tanto en lo referente a su fabricacion como a su reprocesamiento.

El 6xido combustible es el mas utilizado y el que acumula la mayor cantidad de
experiencia en todo su ciclo de procesamiento; se compacta en forma de pastillas cilindricas a
partir de polvo de UQO,. Las pastillas se envainan en tubos de Zircaloy constituyendo una
barra combustible. Para una dada potencia lineal (por unidad de longitud), la temperatura en
el centro de la pastilla se incrementa con el radio por lo que barras de radio pequefio son
recomendables. Por otro lado, esto ultimo se contrapone con la necesidad de que la carga total
de uranio del nacleo sea suficiente para mantener criticidad. Otro limite esta impuesto por el
flujo de calor méximo superficial que el refrigerante es capaz de extraer. Para una dada
potencia lineal, el flujo calorico superficial decrece cuando aumenta el diametro de la barra.

Un cierto numero de barras ensambladas en configuraciones predeterminadas por el
tamafio y forma del nucleo del reactor, constituyen un elemento combustible o ensamble de
combustible (fuel assembly). En reactores LWR los elementos combustibles son de
aproximadamente 4 metros de longitud (figura 1.2) con una estructura de soportes
denominadas boquillas inferiores o superiores segun la posicion en el ensamblaje. Los



reactores CANDU (PHWR), estan constituidos por 36 barras distribuidas en forma de anillos
concéntricos soldadas a dos grillas que hacen las veces de soportes. La longitud de estos
elementos es de 60 cm aproximadamente (figura 1.3) y se ubican uno a continuaciéon de otro
en los tubos de presion. Esta disposicion facilita el recambio de elementos combustibles sin
tener que detener el reactor. El ensamble contiene también tubos guias de instrumentacion o
tubos vacios para estabilizar el flujo neutrénico. También puede haber barras con venenos
quemables, que en el comienzo de la vida nivelan el flujo de neutrones extra del combustible”.
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Figura I.3: Elemento combustible tipo CANDU 1*¥

2 Un veneno quemable, como el gadolinio, es una sustancia que absorbe neutrones. Cuando un combustible
fresco se introduce en el reactor, el exceso de neutrones se limita utilizando este tipo de venenos artificiales para
mantener la reactividad controlada. El veneno se denomina quemable porque se consume después de un cierto
tiempo, el necesario como para que la cantidad de neutrones se estabilice en el valor requerido™*.



En la figura 1.4 se muestra un esquema de una barra combustible, los elementos

basicos constitutivos del elemento combustible. El tamaio de una barra, y por ende la

cantidad de pastillas que contiene, depende del disefo del reactor.

Los componentes principales de una barra son:

A) La vaina: construida de Zircaloy, con un espesor
entre 0,6-1,0 mm. El Zircaloy es una aleacion basada en
zirconio con aleantes de Sn entre 1,2-1,7%, Fe 0,18-
0,24%, Cr 0,07-0,13%, Fe+Cr 0,28-0,37% y O 0,1-
0,15% (todos en porcentaje en peso). Los aleantes
mejoran las propiedades mecéanicas y la resistencia a la
corrosion de la vaina. La eleccion de este material para
construir vainas de combustibles se debe a una
combinacion de propiedades que lo convierten en
optimo. En primer lugar una seccién eficaz de absorcion
neutronica baja, ademas de que los is6topos de zirconio
que se activan por captura neutrénica poseen una vida
media corta.

Tabla 1.3 Isétopos activados por captura en el Zry''”!
Abundgncm Reaccion | Producto | Periodo
relativa
7r 51.46 n,p Uy 64 hs
l7r 11.23 n,p oy 58d
HZr 17.4 n,y P Zr 64 d
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Figura 1.4: Esquema de una
barra combustible.

En segundo lugar su resistencia mecanica es excelente. Por ultimo el Zry se corroe

moderadamente en condiciones normales. Principalmente se utilizan dos aleaciones de

zirconio denominadas Zircaloy-2 y Zircaloy-4. La tabla 1.4 enumera las deferencias en sus

aleantes.
Tabla 1.4: diferentes aleantes en Zry-2 y Zry-4!""
Cr Ni Fe
Zircaloy -2 | 0,05/0,15 | 0,03/0,08 0,07/0,2
Zircaloy 4 |0,07/0,23 | <0,007 0,18/0,24

La resistencia a la corrosion por agua se incrementa acrecentando la cantidad de Cr y

Fe y quitando el niquel en el Zry-4. Por eso se utilizan en reactores PWR para evitar el

ingreso de hidrogeno en la vaina, situacion no requerida en reactores BWR en donde la

absorcion de ese elemento es menos probable. El material de la vaina es sometido ademas a

diversos tratamientos térmicos, basicamente para relajar las tensiones acumuladas en el

trabajado mecanico.

B) La pila de combustible: conformada por pastillas de UO,. El didxido de uranio es un

ceramico de densidad 10,96g/cm’. La pastilla se obtiene por sinterizacion del material en



polvo con una porosidad de fabricacion de entre 3-6%. Las dimensiones caracteristicas varian
por el tipo de elemento del que forman parte, pero aproximadamente los radios oscilan entre
0,5-0,6 cm y 1,0-2,0 cm de altura, algunos disefios de pastilla presentan dishing es decir un
espacio concavo en las tapas que posee una profundidad de 0,01-0,03 cm destinado a evitar el
contacto extremo entre pastillas cuando se encuentran dilatadas en operacion o a muy alta
temperatura. El hombro y el chanfle oscilan entre 0,01-0,02 cm (no todas las pastillas los
poseen). En la figura [.5 se observa un esquema de una pastilla tipo CANDU fuera de escala.
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Figura L.5: Esquema de una pastilla tipo CANDU

C) El resorte: para mantener la pila ajustada y permitir el espacio para el plenum. La barra se
cierra con dos tapas en cada extremo. El resorte se construye de acero trabajado en frio y se
ubica en la parte superior de la barra. Mantiene la columna de combustible en posicion y evita
el colapso de la vaina en esa zona por la presion del refrigerante. Las tapas de la barra se
sueldan con un proceso TIG (tungstem inert-gas).

Las barras se sellan durante su fabricacion con una presion interna no menor a 25 bars
de helio, para compensar la tension de comprension que el refrigerante impone a la vaina
durante su operaciéon (unos 100 bars). El helio se elige por poseer un coeficiente de
conduccion térmica alto para permitir asi una buena transferencia de calor entre la pastilla y la

vaina.

2. Reactores de investigacion

Existen actualmente en el mundo alrededor de 250 reactores de investigacion, muchos
en etapa de disefio y construccion, mientras que otros estan llegando al final de su vida util.
Esos reactores de baja potencia son utilizados como fuentes neutrdnicas para produccion de
radioisotopos, estudio de comportamiento de materiales bajo irradiacion e investigacion en
fisica basica y constituyen piezas fundamentales del aparato productivo, médico o cientifico



de todo pais avanzado. Se diferencian de las centrales nucleoeléctricas en su disefio y en su
finalidad: estdn hechos para producir neutrones, no electricidad, por lo que el combustible se
disefia, en general en forma de placas de pequefio espesor, para favorecer la extraccion del
calor generado por las reacciones nucleares.

Un reactor experimental requiere de una instalacion modesta en comparacion a las
centrales de potencia y todas las variables implicadas se ven reducidas en magnitud y
exigencia (figura 1.6). El nucleo del reactor, formado por placas que contienen un alto

3 (alto en comparacién al utilizado en reactores de potencia), alimenta la

porcentaje de U
reaccion nuclear que origina el producto principal de este tipo de instalacion: los neutrones. El
calor generado en la reaccion es evacuado del nucleo por el refrigerante (agua) que circula por
el cirtuito primario. Esta masa de agua cede su calor, a través de intercambiadores parecidos a
radiadores estancos, al circuito secundario. Para enfriarse parte del agua del circuito
secundario se evapora fuera del edificio, en torres de refrigeracion; de este modo se logra que

el calor fluya desde nucleo del reactor hacia la atmdsfera en forma eficiente y segura.
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Figura 1.6: Esquema de un reactor experimental.

La necesidad de gran cantidad de neutrones requiere de altos enriquecimientos de
combustibles. Los reactores de investigacion operan con flujos neutrénicos de entre 10-10"
neutrones/cm” seg y potencias térmicas de entre 10 MW y 20 MW. Mediante un sistema de
bombas el agua circula a través del nucleo de elementos combustibles. Ingresa a una
temperatura de aproximadamente 40 °C y debido al flujo caldérico emerge a unos 65 °C,
dependiendo del disefio del reactor.

Cuando el reactor se especializa en la irradiacion de blancos o generacion de
radioisotopos se recurre a la parte del nicleo donde hay mayor densidad de neutrones en
donde existen cavidades destinadas a albergar transitoriamente contenedores con las



sustancias a irradiar. Algunos reactores de investigacion tienen como funcioén principal, o
incluso exclusiva, la fabricacion de radioisdtopos para uso farmacologico o industrial

Argentina cuenta con 6 reactores de investigacion actualmente. El Reactor RA-1,
primer reactor nuclear argentino y primero en operar en Latinoamérica, marcd un hito
fundamental en la historia de la energia nuclear en nuestro pais. Es un reactor de pileta de
muy baja potencia instalado en el Centro Atomico Constituyentes en CNEA. El RA-2
instalado en el mismo centro, dejo de operar en 1983. Los reactores RA-0, ubicado en la
Universidad Nacional de Cérdoba y RA-4, ubicado en la Universidad Nacional de Rosario,
son dos instalaciones que fueron cedidas en calidad de préstamo por la CNEA mediante
convenios para que esas instituciones los operen con la finalidad de formar profesionales en el
campo nuclear. El RA-3 instalado en Ezeiza es utilizado para la produccion industrial de
radioisotopos. El RA-6, ubicado en Bariloche, es utilizado para investigacion y recientemente
también para irradiacion experimental en terapia de captura de boro (BNCT). Por ultimo el
RA-8, ubicado en Rio Negro, es un reactor experimental denominado facilidad critica,
disefiado exclusivamente para ensayar el nucleo de la futura central de potencia CAREM”.
Este tipo de reactores, “critical facilities”, suelen tener bajas potencias y vidas operativas muy
cortas, ya que salen de servicio una vez cumplida su funcién. Aunque formalmente se
asemejan a los reactores de investigacion de pileta abierta, las “critical facilities” tienen un
propoésito enteramente distinto: comprobar en un modelo fisico a escala real la calidad del
disefio de los elementos combustibles, asi como del disefio del nticleo formado por dichos
elementos combustibles.

Ademas de ello Argentina ha vendido reactores de investigacion a Pera (RP-0 y RP-
10), a Argelia (NUR), a Egipto (ETRR-2) y a Australia (RRR de LUCAS HEIGHTS)!'.

Combustibles para reactores de investigacion

Los combustibles utilizados por la gran mayoria de los reactores de investigacion
actualmente en operacion son los denominados combustibles dispersos, los cuales consisten
en particulas de un compuesto de uranio dispersas en una matriz de un metal (en general
aluminio), que asegura una buena extraccion de calor de la particula combustible. Este
material asi conformado se envaina por colaminacion entre dos placas de metal (también en
general aluminio) para ser introducido en el reactor. Este tipo de combustible se construye
uniendo cierto numero de placas en cavidades prismaticas que van a ocupar posiciones
determinadas dentro del nucleo. Otras configuraciones de placas pueden curvarse o formar
anillos, siempre buscando una distribucion de flujo neutréonico dptima, una mejor dispersion
del calor generado, més una estabilidad mecénica del sistema adecuada. (Figura 1.7)

3 El CAREM es una central nuclear de baja potencia de disefio argentino que por sus innovaciones pertenece al
grupo llamado “de cuarta generacion”. Es un concepto dos generaciones mas evolucionado que la mayor parte de
las centrales operativas a fecha de hoy, las PWR, y una generacion mas avanzado que las PWR “avanzadas”, o
APWR (Advanced Pressured Water Reactors) hoy en construccion o iniciando operaciones.
Las diferencias del CAREM con estos sistemas son claras: en el CAREM el circuito primario carece de cafios.
Esta integrado al recipiente de presion y solo posee pequeiias conexiones hacia el exterior. Esto restringe a un
minimo la ocurrencia del evento mas serio en las centrales convencionales, el LOCA (Loss of Coolant Accident,
accidente por pérdida de refrigerante)".
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Figura 1.7: Distintos tipos de elementos combustible para reactores de investigacion: Placas

rectas, curvas o formando anillos.

La primera generacidon de reactores de investigacion del tipo MTR (material testing
reactors) comenz6 a operar en 1952. Emple6 combustibles-placa constituidos por aleaciones
de uranio-aluminio que consistian basicamente en intermetalicos de UAI, y UAI; dispersos en
matriz de aluminio. Estos combustibles requerian un alto enriquecimiento (90% en el is6topo
U??) debido a que la cantidad de masa de uranio que el reactor soporta es reducida y se
necesita una cantidad elevada de nucleos fisiles para mantener la reactividad positiva. En
busca de combustibles que permitiesen una mayor cantidad de uranio, en los afios ‘60
comienzan a utilizarse 6xidos de uranio dispersos en aluminio, el mas comun de ellos UsOgs-
Al que aumenta hasta un 50 % mas la densidad de uranio. A partir de 1978 en todo el mundo
y a instancias el gobierno de USA, se propuso la conversion de todos los reactores de
investigacion en uso para que funcionen con combustibles de bajo enriquecimiento (Low
Enrichment Uranium <20% de U**). Las razones de esta reconversion se fundan en el peligro
de proliferacion de material radiactivo de posible uso bélico, en el marco del programa
denominado Reduced Enrichment for Research and Test Reactors (RERTR)®. De los
variados combustibles utilizados, los candidatos para reemplazar a los de alto enriquecimiento
fueron los sistemas UAlx-Al, U3;Og-Al y UZrHx, que para 1978 poseian densidades de uranio
de 1,3, 1,7y 0,5 g-U/cm3 respectivamente. Inicialmente se busco llevar esas densidades a los
valores mas altos posibles alcanzando hasta 2,3 g-U/ecm’® para UAlx-Al, 3,2 g-U/cm’ para
U;05-Al y 3,7 g-U/em® para UZrHy. Posteriormente los combustibles de siliciuros LEU, que
utilizan particulas de U;Si, dispersas en Aluminio, permitieron alcanzar densidades de uranio
de 4,8g/cm’. Como resultado de este esfuerzo cerca de 40 reactores fueron convertidos o
construidos utilizando combustibles LEU. Sin embargo, esas densidades contintian siendo
bajas para reactores de muy alto flujo.



De este modo da comienzo la busqueda de un combustible nuevo, mas denso, que
contenga al menos 8-9 g U/cm’, empleando una aleacion diferente. La tabla 1.5 muestra, a
modo de ejemplo, algunas aleaciones posibles y sus respectivas densidades.

Tabla 1.5: Aleaciones con alto contenido de uranio

Aleacion (wt.%) Densidad (g/cm’) Contenido de U (g/cm’)
U-10Mo 17,0 15,3
U-4Mo 18,1 17,4
U-9Nb-3Zr 16,2 14,3
U-4Zr-2Nb 17,3 16,3

En 1997 comenzaron los experimentos RERTR-1 & 2 en el Advanced Test Reactor
(ATR) en Idaho, disefiados para explorar una serie de aleaciones de muy alta densidad !, Se
construyeron placas en matriz de aluminio 6061 y diez de los doce combustibles ensayados
fueron aleaciones de uranio: U-10Mo, U-8Mo, U-6Mo, U-4Mo, U-9Nb-3Zr, U-6Nb-4Zr, U-
5Nb-3Zr, U-6Mo-1Pt, U-6Mo-0,6Ru y U-10Mo0-0,05Sn. Los demas fueron compuestos
intermetalicos de uranio: U,Mo y UsSi;. El UsSi; se utilizd como referencia ya que su
comportamiento bajo irradiacion era muy conocido. Los combustibles se construyeron con
polvo atomizado en matriz de aluminio, colaminado con vainas de aluminio, constituyendo
“mini placas” de aproximadamente 76 mm x 22 mm x 1,3mm, que fueron sometidas a
irradiacion con una baja potencia y bajas temperaturas. La cantidad de combustible de las
mini placas fue relativamente baja (<30% en volumen).

Basicamente, los resultados de los experimentos muestran que el comportamiento bajo
irradiacion fue Optimo para aleaciones de U con 6-10% en peso de Mo, con densidades de 15
g/em’ y con un enriquecimiento del 20%. Sobre la base de este primer grupo de resultados,
los programas RERTR-3,-4 y -5 buscaron aumentar la cantidad de combustible en la matriz
(50-60%), extender el quemado y las condiciones de operacion y probar disefios de placas con
UMo monoliticot!1%1314:15:16]

Desafortunadamente los experimentos con combustible disperso arrojan resultados
algo desalentadores pues se registra un excesivo crecimiento de una fase de intermetalicos
generada entre el compuesto fisil y la matriz de aluminio, que produce un aumento
significativo de la temperatura de operacion de los combustibles, el hinchado no controlado y
la consecuente falla de las placas. Al mismo tiempo el crecimiento de esta fase intermetalica,
al ser un proceso controlado por difusion, depende de la relacion superficie-volumen de las
particulas combustibles, por lo que la forma de las mismas influye fuertemente sobre este
crecimiento, hallandose diferencias entre las mini placas que utilizaron UMo obtenido por el
proceso de atomizacion (esféricas) de las obtenidas por otros métodos %),

Existen en la actualidad varios programas de desarrollo de combustible UMo abocados
al analisis de esta aleacion y posibles soluciones al problema. Son llevados a cabo en USA,
Argentina, Francia, Canada, Corea y Rusia y apuntan a resolver el problema de los productos
de reaccion Al-UMo y el hinchado inestable que produce.

En forma alternativa se sugiere la construccion de combustibles del tipo monolitico,
mediante una lamina de aleacion uranio molibdeno envainada en Zircaloy o acero. A



diferencia del material disperso un combustible monolitico es uniforme y altamente denso en
uranio, por lo que el nimero de fisiones por centimetro cubico aumenta considerablemente y
con ello la temperatura de trabajo. Combustibles monoliticos en reactores de investigacion
producen condiciones de trabajo exigentes que en muchos casos requeririan modificaciones a
la ingenieria del reactor, por ejemplo la presurizacion del agua para evitar que el refrigerante
alcance el punto de ebullicion.
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Figura 1.8: Esquema de un combustibles (a) Placa disperso y (b) monolitico.

3. Comportamiento de los materiales bajo irradiacion
Uo;

235 . L.
debido a los neutrones térmicos, ocurren dentro del

Ademas de las fisiones del U
material diversas reacciones de transmutacion por captura neutrénica seguidas de
decaimientos v y B". Uno de estos procesos es el que da lugar, por captura de un neutrén

o s 7 . 2 .y . . .
rapido, a la formacién a partir del U>* de 2% Pu que es también un is6topo fisil (se denomina

material fisil a aquel que puede sufrir fision a partir del impacto de un neutrén. Existen cuatro

. e 23577 239p 241 243
isotopos fisiles “"U, “"Pu, “"'Puy
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La distribucién del plutonio es mayor en la zona externa de la pastilla por la alta

Pu). La cadena de reacciones se lista a continuacion:

probabilidad de captura de neutrones epitérmicos por el 2**U y la mayoria de esas reacciones
ocurren al ingresar al UO,. Mas de 700 elementos transuranicos se producen por decaimientos
" dentro de la pastilla como neptunio, americio, curio, berkelio, californio aunque la mayoria
posee muy corta vida dentro del nucleo. Los mas reelvantes para la operacion del reactor se
listan en la tabla 1.6.

De todos ellos, desde el punto de vista neutronico, los que deben ser tenidos en cuenta
en cualquier calculo de reactividad son los que poseen mayor seccion eficaz de captura
neutronica como el '*Xe y el '*’Sm y se comportan como venenos naturales de la reaccion.

El xendén y el kripton son gaseosos e insolubles en el UO,, precipitan formando
burbujas en el interior de un grano de o6xido o en el borde de grano; estas burbujas
contribuyen al hinchado de la pastilla (swelling) y degradan su conductividad térmica.
Cuando se ha acumulado suficiente gas en borde de grano, las burbujas se interconectan y el
gas en exceso, debido al fuerte gradiente térmico, migra hacia el gap y el plenum,
disminuyendo la transferencia de calor de la interfase gaseosa, ya que la conductividad del
xenon es veinte veces menor que la del helio, y deteriorando de este modo el intercambio de



calor a través del gap. El volumen de gases producido depende del enriquecimiento y aumenta

con el quemado.

Tabla I.6: Productos de fision generados durante la irradiacion en un PWR Y.

Productos de fision | Productos de fision
tipo elemento generados por U™ | generados por Pu™”
(% masa) (% masa)

Gases raros xe 12,7 13,3
Kr 1,1 0,6

Ru 6,9 8,9

Pd 3,6 7,3

Inclusiones Rh 1.2 2.2
metalicas Te 2,3 2,4
Ag 0,3 0,6

Cd 0,2 0,5

Sn 0,2 0,2

Mo 9,6 9,0

Metales 70 10,4 74
- Ba 4,4 4,2
Oxidos Sr 26 13
Y 1,4 0,7

Ce 7,7 6,9

Nd 11,1 9,8

., La 3,5 3,4

En solucion en el

combustible 6xido Pr 3,2 3,0
Pm 0.4 0,5

Sm 2,0 2,4

Eu 0,5 0,7

Gd 0,2 0,3
Cs 11 11,4

" Rb 1,0 0,5
Volatiles Te 1.4 1.6
I 0,6 0,8

Los productos de fision solidos o fragmentos de fision, incluyen elementos metélicos u
oxidos insolubles en la matriz de UO,, y contribuyen al hinchado. El cesio y el yodo, que
también son insolubles, migran hacia el gap e influyen en los mecanismos de corrosion de la
vaina de Zircaloy.

El quemado de un combustible se mide en cantidad de is6topos fisiles fisionados. Se
define como la energia total producida desde el comienzo de la irradiacion por unidad de
masa del combustible metalico. Para determinar el estado de quemado del combustible se
utilizan diferentes métodos como dosimetria o espectrometria de rayos gamma. Ambos miden
la cantidad de productos de fision s6lidos presentes en la pastilla.

23 aporta un total de

Comportamiento térmico dentro del reactor: Cada fision de U
aproximadamente 200 Mev. Se requieren 10 fisiones/seg. para obtener una potencia térmica
de 3.200 MW. Debido a la baja conductividad del UO,, se produce un gradiente elevado de

temperatura dentro del combustible que depende del flujo de neutrones al que estd sometido el



combustible, es decir de la potencia a la que opera el reactor. Para un reactor PWR esa
potencia (lineal) es del orden 160-420 W/cm generando una temperatura central de entre 900-
1800 °C y una temperatura en el exterior de la pastilla de entre 500 y 620 °C. La temperatura
media de la vaina es de aproximadamente 340 °C y la del refrigerante de 300 °C. El perfil de
temperatura no es constante ya que durante la vida del combustible dentro del reactor, la
potencia lineal varia.

Estas variaciones de temperatura inducen diferentes cambios geométricos en la pastilla
a saber:

a) Expansion térmica y fisuracion del cerdmico por los grandes gradientes térmicos.

b) Densificacion: es un fenomeno que se produce al inicio de la vida del reactor en
donde la porosidad de fabrica del combustible se consume rapidamente. Esta busca
contrarrestar el crecimiento por hinchado que sucede con el tiempo en el combustible.

¢) Hinchado o Swelling: este fenomeno, resultado de la acumulacion de productos
solidos y gaseosos de fision, provoca cambios fundamentales y permanentes que afectan el
comportamiento de la barra al reducir la distancia pastilla-vaina, ademas de reducir la
conductividad del 6xido. La cantidad generada de productos de fision depende del quemado y
aumenta con la temperatura. Experimentalmente se observa que el swelling gaseoso es mayor
en la zona central de la pastilla.

d) Liberacion de gases de fision: parte de los gases producto de la fisiones (Xe-Kr) son
liberados al espacio libre dentro de la barra. Como se explic6 anteriormente, esos gases
aumentan la presion interna de la barra y deterioran la conductividad térmica del gap. Es un
fenomeno térmicamente activado y depende de la densidad de fisiones.

e) Cambios microestructurales: debido a las variaciones de temperatura que se
producen dentro de la pastilla se observan diferencias de estructura cristalina en cada zona. En
la zona central se observa acumulacion de poros (que migran en sentido contrario al gradiente
térmico) y crecimiento de granos columnares orientados en forma radial, mientras que en las
zonas medias, se observa un crecimiento de grano equiaxial. En la zona exterior la estructura
original permance sin modifiaciones

f) Creep: fendémeno de deformacion lenta producto de la tensidon continua sobre la
pastilla.

g) Deformacion plastica: a altas temperaturas (mayores a 1400 °C) se observa
deformacion pléstica del UO..

Vaina

A lo largo del quemado la vaina es sometida a un conjunto de tensiones que generan
deformaciones instantaneas y permanentes. Asimismo, el contacto con el refrigerante por su
lado externo, y con la cambiante atmdsfera interna producto de agentes liberados por el
quemado desde el combustible como el cesio y el yodo, genera diferentes tipos de ataques
corrosivos que pueden llevar a la falla y rotura del metal. Ademas de producirse el ingreso de
hidrégeno, agente altamente fragilizante, proveniente de la humedad que contiene la pastilla
de combustible desde su inicio de vida. En el exterior se produce el crecimiento de una capa
de o6xido, de baja conductividad térmica, que provoca un aumento en la temperatura exterior
de la vaina y funciona también como una fuente de hidrogeno. (Una capa de 6xido de
aproximadamente ~80 micrones incrementa en 30 grados la temperatura de la vaina). Este



conjunto de fendmenos favorecidos por la distribucion de tensiones sobre la barra provocan la
denominada corrosion bajo tensiones (SSC Stress Corrossion Cracking) que pude llevar a la
rotura de la vaina.

La hidruracion del Zircaloy es un fenomeno ligado al de oxidacion. El hidrégeno que
ingresa en la vaina es soluble hasta 100 ppm a 340 °C, pero es practicamente insoluble a
temperatura ambiente (< Ippm). Un enfriamiento de la vaina provoca la precipitacion del
hidrégeno en exceso formando hidruros, induciendo la fragilizacion del material. El control
de este fendmeno es fundamental en el disefio y andlisis historico del comportamiento de la
vaina. En forma genérica se puede calcular que la cantidad de hidrogeno contenida es
proporcional al ancho de la capa de 6xido (zirconia) sobre la misma.

El primer mecanismo de tension-deformacion de la vaina se produce por la dilatacion
térmica y las presiones externas e internas sobre la misma. La irradiacion que experimenta el
Zircaloy con el paso del tiempo modifica ese campo tension-deformacion al agregar otros
factores como:

a) Creep: deformacion progresiva y permanente bajo fuerzas constantes, que se suma a
las instantaneas. Los aumentos de temperatura y la irradiacion aceleran este fenomeno. Bajo
irradiacion el flujo neutronico participa en la movilidad de los defectos e incrementa la
velocidad de deformacion. A bajas presiones (<100 MPa) la deformacion por irradiacion
contribuye en un 80% a la deformacion total por creep.

b) Crecimiento bajo irradiacion: se observa experimentalmente que las vainas de
Zircaloy sufren un crecimiento debido a la irradiacion que se manifiesta en forma diferenciada
debido a las asimetrias de las vainas. La cantidad de deformacidén aumenta con el quemado y
el tiempo. Este fendmeno globalmente causa la reduccion del espacio entre las barras y las
boquillas superiores e inferiores del elemento, por lo que debe tenerse en cuenta en el disefio.

Interaccion pastilla-vaina

Bajo condiciones normales de operacion y durante la vida del combustible el gap entre
la pastilla y la vaina se cierra. Debido a la evolucion geométrica de la pastilla (hinchado,
creep, reestructuracion) y la vaina (creep, crecimiento por irradiacion) ambos materiales
llegan a tocarse, contacto que introduce tension y deformaciones locales de consideracion.

Esta situacion de contacto combinada con el campo de tensiones ademas de la
presencia de una atmosfera corrosiva, lleva a la formacion de micro roturas sobre la pared de
la vaina que son las primeras manifestaciones del SCC. Las zonas de mayor riesgo se
produden cuando contacta un sector de la pastilla que presenta fisuras con la pared de la
vaina, pues en dichas situaciones se generan tensiones de expansion y espacio para que la
atmosfera corrosiva provoque un ataque severo (figura 1.9).

Bajo esas condiciones, una rampa de potencia rapida que eleve la exigencia del
material sin dar tiempo a relajar tensiones puede provocar la rotura de la vaina y la liberacion
de material fisil al circuito primario. Es por eso que como medida precautoria se limita el
incremento de potencia, sobre todo en las primeras rampas, hasta permitir la relajacion de
tensiones.



Falla por PCI/SCL Inicio de una fisura por PCIASCC

Figura 1.9: Fisuracion inducida por PCI y Corrosion bajo tensién'*’

Por otro lado, sin llegar al extremo de producirse fractura, como consecuencia del
contacto y debido a la deformacion diferencial de la pastilla se genera una deformacion en la
vaina denominada “efecto bambt”. Bajo condiciones mas extremas (alta potencia lineal ~ 450
W/cm) se producen deformaciones similares sobre la zona media de las pastillas (figura 1.10).
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Figura 1.10: “Efecto Bambu” sobre la vaina. En la pastilla se observa el fenomeno de
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deformacion diferenciada en los extremos y en el centro’™”

4. Discusion

La mayoria de los codigos desarrollados en el mundo poseen una amplia historia de
trabajo. Se dedican a reactores LWR, PWR, PHWR y BWR por ser, como vimos, la gama de
reactores mayoritaria. Simulan condiciones normales de irradiacion, trabajan en una
dimensidn con simetria cilindrica y axial o en dos dimensiones en simetria cilindrica. Utilizan
diferencias finitas o elementos finitos y condiciones casi-estacionarias en las rampas,
dividiéndolas en escalones sobre los que suponen estacionariedad. Algunos de los codigos
més conocidos son el TRANSURANUS™, de origen Aleman, (que posee dos versiones més
en Francia: TRANSURANUS-Edf, METEOR-TRANSURANUS 'y una suiza
TRANSURANUS-PSI), ENIGMA™! que posee una version finlandesa y otra inglesa,
ELESIMm], canadiense, PINPY en dos versiones, una bulgara y otra checa, PROFESDS],
FAIR y FUDA® son tres codigos indios, TRUST y EIMUS™" son japoneses, FRAPCON[**!
de origen chino y en Argentina, BACO™" desarrollado en la década del setenta.

Ademas de las razones generales mencionadas para construir, testear y mantener
codigos computacionales de estas caracteristicas, los requerimientos energéticos actuales



exigen la elevacion del quemado del combustible para obtener mas energia y disminuir los
costos de su produccion. Esta razéon de peso ha impulsado el desarrollo de modelos nuevos
para abarcar y predecir el comportamiento de los elementos combustible al extender su vida
dentro del reactor en forma segura. En este mismo sentido diversas organizaciones como
NRC (Nuclear Regulatory Comision, USA) o la NEA, disefiaron escenarios experimentales
controlados y medibles para probar cédigos de quemado que permitan contrastar sus
predicciones contra experimentos muy bien documentados y medidos.

Asi, la OECD/NEA Nuclear Science Committee (NSC) ha compilado una base de
datos publica International Fuel Performance Experiments Database (IFPED) con una serie de
datos experimentales con el objeto de testear cddigos. Por otro lado y en ese mismo sentido,
se organizaron los experimentos FUMEX [ y II (FUel Modelling at EXtended Burnup) que
tuvieron por objeto evaluar la calidad de las predicciones de los diversos codigos de
simulacion de comportamiento de elementos combustibles en condiciones de operacion
normal. Consistieron en el andlisis de varios casos patron irradiados en diferentes reactores
que ceden sus intalaciones para el mismo. A partir de ellos se debe evaluar algunos aspectos
del combustible como la temperatura central en diversas etapas de la historia de potencia, la
presion interna y la fraccion de gas liberado para diferentes quemados preestablecidos. Los
resultados de los célculos se compararon entre si y con los datos experimentales, hasta
entonces desconocidos por los participantes. En estos momentos se encuentra en etapa de
organizacion el FUMEX IIIP**]. Cabe destacar que tanto la preparacion de estos
experimentos como el andlisis de los datos lleva afios de trabajo.

De este modo, un codigo computacional aplicado a simular el comportamiento del
combustible bajo irradiacion, tanto para el caso de reactores de potencia como
experimentales, posee el sustento internacional adecuado para testear sus predicciones y
modelos, asi como el marco institucional que le otorga posibilidades de desarrollo y futuras
mejoras.
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II. DESCRIPCION GENERAL DE LOS MODELOS

1. Introduccion

DIONISIO es un cédigo construido para la simulacion del comportamiento
termomecanico y termoquimico de una barra combustible bajo irradiacion, en un reactor de
potencia en condiciones normales de funcionamiento. Los materiales involucrados en el
calculo son: el combustible (UO; o combustible mixto (U,Pu),) y la vaina de Zircaloy. Los
modelos y condiciones utilizados en el cdédigo se adecuan a reactores LWR y PHWR
suponiendo una historia de potencia de exigencia normal (sin condiciones de accidente). El
codigo trabaja sobre un dominio que representa a una pastilla, el gap y la vaina y posee
simetrias de revolucion sobre el eje z, y axial sobre un plano que corta en dos la pastilla.

U0, a

r
Figura I1.1 Representacion esquemadtica de media pastilla segun un corte
longitudinal.

En todos los célculos se utiliza la técnica de elementos finitos para resolver las
ecuaciones diferenciales involucradas tanto para la distribucion de temperatura como para el
problema mecanico. El cddigo posee un generador de mallas embebido que discretiza el
dominio a partir de los datos de entrada, utilizando elementos de la familia de Lagrange, de
primer orden (4 nodos, polinomios lineales). Para el problema de gases (radial con simetria
esférica) se resuelve un sistema unidimensional con elementos finitos lineales. Para el
problema de fractomecéanica de la vaina se utilizan elementos cuadrdticos de la familia
serendipica, de ocho nodos con polinomios cuadraticos. En una instancia previa la malla de
elementos finitos puede ser visualizada antes de correr el programa.

La entrada de DIONISIO contiene ademds de parametros relativos al reactor y
condiciones de operacion, la historia de potencia a la que serd sometida la barra. Para ingresar
la misma es posible elegir entre pasos de potencia lineal, potencia volumétrica o flujo de
neutrones por cm’ y por seg. Esta eleccion viene dada por la forma en que las historias de
irradiacion son provistas por los experimentos, si bien la forma més comun de entrega es la de
potencia lineal. Por otro lado, la historia cruda debe ser sometida primero a una simplificacion
y alisado, para convertirla en una sucesion acotada de pasos cuasi estacionarios y de ese modo
obtener tiempos de calculo aceptables. Para ello se ha disefado una herramienta
computacional denominada CAMBIOHP, que recibe la historia cruda y la convierte en el tipo
de ingreso que DIONISIO puede leer (figura I1.2).
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Una vez construida la malla de elementos finitos sobre la que se resolverd la historia de
potencia simplificada y el pre-procesamiento de los datos, da comienzo el ciclo de calculo del
programa. El bucle principal recorre los pasos de potencia cuasi estacionarios en los que se
divide la historia, los cuales pueden ser de tres clases: rampas, con incremento o decremento
de potencia entre ese paso y el siguiente, estacionario, un paso de tiempo a potencia
constante, y recdlculo, un estado dentro del ciclo estacionario en donde se recalculan las
condiciones de contorno del problema de acuerdo a las variaciones de estado que se producen
en el ciclo estacionario. En cada instancia de célculo las magnitudes involucradas resultan
termo-dependientes por lo que cada fendémeno presenta no linealidades que requieren
resoluciones mediante iteraciones numéricas hasta alcanzar un estado final que no difiera del
anterior significativamente.

Convergencia y estabilidad del codigo

Mas allad de los resultados obtenidos y la respuesta de modelos particulares, es
necesario destacar que el logro mayor de un codigo de esta naturaleza, es conseguir que todos
los modelos que interaccionan entre si, lo hagan armonicamente.

Por sobre esta premisa, el programa se basa en la tecnologia de elementos finitos, que,
dada la naturaleza del mismo, reduce las ecuaciones diferenciales involucradas a la resolucion
de un sistema de ecuaciones algebraico, cuya dimension depedende del nimero de elmentos
involucrados en la discretizacion. Debido a la amplitud y versatilidad del método, el mismo se
aplica a problemas tan variados como la resolucion del problema térmico, elastopléstico,
difusion de materia y evolucion de una fisura, ademas de resolver dominios uni-dimensionales
como en el caso de la difusion de gas en el grano o bi-dimensionales, para el resto de los
calculos. También se aplica a diferentes geometrias como la esférica (para los granos de
UQO;,), axisimétrica (ecuaciones termomecdnicas) o en deformacion plana (problema de
fractura). El método converge a la solucion analitica con un aumento del nimero de
elementos con los que se discretiza el dominio, pero que no deja de ser un método de calculo
y obviamente no es exacto. Como ejemplo de este hecho se ha resuelto la ecuacion del calor
para un rectangulo de 1.0 por 1.5 discretizado con un nimero creciente de elementos.
Presentamos en la siguiente tabla los resultados con cada discretizacion comparados con la
solucién analitica en los cuatro extremos del dominio.



X Y NE=8 NE=16 NE=32 NE=64 NE=128 |NE=256 |Sol. Analitica
0.0 |00 |6.432E-1 |6.155E-1 |6.295E-1 |6.225E-1 |6.260E-1 |6.242E-1 |6.248E-1
1.5 0.0 |4.548E-1 |4.352E-1 |4.451E-1 |4.401E-1 |4.426E-1 |4.414E-1 |4.418E-1
00 |10 |7.269E-1 |7.051E-1 |7.162E-1 |7.106E-1 |7.134E-1 |7.120E-1 |7.125E-1
1.5 |1.0 |5.140E-1 |4.985E-1 |[5.064E-1 |5.025E-1 |5.044E-1 |5.034E-1 |5.038E-1

Los errores de aproximacion introducidos en las soluciones de elementos finitos de
ecuaciones diferenciales provienen de tres fuentes basicas:
1) Aproximaciones del dominio: Se producen cuando aproximamos un dominio curvo con,
por ejemplo, el lado recto de un elemento.
2) Errores de cuadratura: se producen al evaluar integrales en forma aproximada, o los que
provienen del redondeo numérico en toda computadora.
3) Los que provienen y son inherentes al método, de la aproximacioén del continuo por
elementos discretizados. Toda funcion u es reemplazada por un valor numérico uy que

resulta de asociar los valores nodales y las funciones de interpolacion del elemento,
Nodos
u Ruy = z¢nNn donde ¢, denotaba el valor de la funcién u en el nodon y N es la
n=1
funcién de interpolacion asociada al nodo.

Existen diversas formas de evaluar el error cometido con la discretizacion de un
problema determinado. Todas involucran el célculo de una norma que serd funcioén de la
diferencia entre el valor real del campo a resolver y la aproximaciéon numérica sobre cada
nodo.

u—uy| < ch?

donde ¢ es una constante independiente de u y uy, & es la longitud caracteristica del elemento
y p es una constante llamada velocidad de convergencia, que serd funcion del grado de los
polinomios de interpolacion utilizados. Notese que el error puede ser disminuido de dos
maneras alternativas. Por un lado, se puede aumentar el grado de los polinomios interpolantes
de cada elemento. Ello conlleva una complicacion del célculo de las integrales involucradas
en cada elemento asi también como en el armado de la matriz rigidez. Por otro lado, se puede
disminuir el tamafio de los elementos, lo que disminuiria 4. Este parece ser el medio mas
sencillo pero involucra mayor tamafo de la matriz de rigidez y un aumento considerable de la
capacidad computacional requerida. De acuerdo a la complejidad del problema particular, se
tomard uno u otro camino para reducir el error inherente al método. Resulta interesante
analizar que un aumento de los elementos a utilizar puede disminuir el error de dominio y el
de cuadratura. Por otro lado, grados de funciones de interpolacién mayores seguramente
traeran un aumento del error de cuadratura debido a que las integrales involucradas seran mas
y de mayor complejidad.




El tiempo utilizado para recorrer una historia de potencia promedio en DIONISIO es
de aproximadamente 20 minutos, utilizando un procesador Pentium III de 700 MHz de
frecuencia. Ese tiempo es consumido en su mayor parte por la resolucion del sistema de
ecuaciones algebraicas asociado.

Un aumento de la cantidad de elementos, si bien mejoraria los resultados
aparentemente, incrementaria cuadraticamente el tiempo de resolucion del sistema. En este
punto quisiera hacer una aclaracion. Utilizo el condicional al hablar del mejoramiento de los
resultados porque resulta dificil explicar qué es lo que se mejoraria en realidad. Los resultados
se obtienen en un sistema tan complejo como este, después de cierta cantidad de
aproximaciones y suposiciones, algunas veces compensatorias unas con otras, de modo que
resulta ridiculo hablar de “mejorarlos”. Estamos en presencia de un codigo que
obligatoriamente proporciona resultados cualitativos y eso es lo que se espera obtener de él.

Como ya dijimos, resolver un sistema de ecuaciones reviste ciertas dificultades de
orden computacional en donde la variable a minimizar es el tiempo de computo. En todos los
casos se resolvieron las ecuaciones mediante métodos de almacenamiento ralo (sparce), que
requieren de una redistribucién nodal particular basada en la construccion de vectores que
contienen s6lo los elementos no nulos y las posiciones respectivamente, de cada elemento de
una dada matriz. El costo computacional de trabajar con dichas matrices va como O(N"*)
aproximadamente. Sin embargo esto es valido para matrices que poseen elementos no nulos
en la diagonal. Cuando se produce contacto entre dos materiales, el método de los
multiplicadores de Lagrange genera elementos nulos y rompe ademas con la simetria. En ese
caso el sistema se resuelve mediante el método de los gradientes conjugados para matrices no
simétricas.

2. Comportamiento térmico

La primera consideracion que debe tomarse al comenzar a analizar la distribucion
térmica dentro de una barra combustible es su posicion dentro del reactor. Como vimos en el
capitulo I, los elementos combustibles se introducen en canales dentro del nucleo por los que
circula el agua del refrigerante que extrae por conveccion el calor generado dentro de la barra.

Figura I1.3: Canal bdsico para PWR
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Para el estudio termohidraulico sobre cada barra combustible en el canal asociado se define
un canal basico cuya geometria dependera de la posicion de dichas barras pero que en general
puede simplificarse como en la figura I1.3. Sobre dicho canal el balance de energia dada por el

intercambio de calor toma la siguiente forma (341,

P(z)dz = Q,C, (T (z + dz)- T, (2))



donde P; es la potencia lineal en W m™, Qy, es el flujo mésico de refrigerante en Kg seg”, Cp
es el calor especifico (a T y P constantes) y Tr representa la temperatura del refrigerante en
funcioén de la altura z, para la cual puede calcularse:

| =
T(2)-T, “ocC. J-ZPI(Z)dZ

m~p _L

Se toma el comienzo de la columna en el punto z=—L/2, donde L es la longitud de la barra,
con z=0 como el centro en el eje longitudinal de la columna. En el caso de PWR el
comportamiento del flujo Pi(z) puede seguir una ley del tipo cosenoidal con la altura z del

tipo P(z)= P, cos[Lj. De ese modo, a primera aproximacion la distribucion de

e

temperaturas en el canal sera:

. iz
LP L Sm(L]
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donde L. representa a la distancia extrapolada de la curva del coseno. Esta distancia sefiala el
corte en el flujo fuera de la longitud L de la barra. Una distancia extrapolada muy grande

redundara en un flujo practicamente plano dentro de la columna *%).

Temperatura externa de la barra
La temperatura externa de la barra es igual a la del refrigerante incrementada por el
salto térmico sobre la superficie de la vaina:

P
T, =T,(z)+ 7;1(;)

donde h es el coeficiente de transferencia de calor (W m™? K) y D el didmetro externo.
Utilizando una ley similar a la anterior para la distribucion de la potencia lineal se obtiene:

nz
LP Al COS(L_ﬂ]
T,(z) =T, +——sin 1+ -
70,C,  \2L, ) (A ).
sin| — |[sin
2L

e

L,Dh

tan f =
chp

h dependerd del tipo de flujo (laminar o turbulento) y del tipo de refrigerante (agua, vapor,
etc).

Oxidacion del Zircaloy

Si bien el crecimiento de una capa de 6xido considerable (mayor a 50-60 micrones)

7,37

solo se observa en condiciones de accidente!’”” (temperaturas mayores a 1.000 K,

evaporacion de agua sobre la superficie de la vaina, tipo de flujo del refrigerante, entre otros)



es posible constatar el crecimiento de una capa de 6xido de zirconio ZrO, sobre la vaina
también en condiciones normales de funcionamiento del reactor, la cual actia como aislante
de la vaina al contacto con el refrigerante, pues posee menor conductividad térmica,
dificultando la trasmision del calor y aumentando la temperatura del sistema. Por otro lado es
una fuente no deseada de hidrogeno para la vaina, factor que afecta las propiedades mecanicas
del material. El incremento térmico varia con el tiempo de irradiacion ya que depende del

espesor de la capa y sigue una ley 1**

PI(Z)AOx
(Z):TV(Z)+721)ICOX

donde Ty es la temperatura exterior del metal de la vaina, Aok es el espesor cambiante de la

3233 La figura I1.4 presenta una grafica de la

capa de 6xido y ko su conductividad térmica
distribucion axial de temperaturas a lo largo de un canal de 300 cm de longitud para el
refrigerante, la capa de 6xido, la supeficie de la vaina y el centro de la pastilla en donde se
observa la dependencia funcional de dichas temperaturas con la velocidad del refrigerante (en
direccion positiva del eje z) y con la potencia lineal que varia cosenoidalmente en funcion de

Z.

Distribucion de temperatura en el dominio
Las ecuaciones que describen la generacion y transferencia del calor en un sistema

Lo , ary o 0T —
rar(’ﬂ (T)r 6rj+aZ(KZ(T) 62} Q'(r)

donde " es la conductividad térmica para & = pastilla, gap o vaina (el subindice indica la

pastilla-gap-vaina son:

posibilidad de anisotropia de la conductividad) siendo el valor para el término independiente
QOen W m

o' - {sz potencia generada por la pastilla

0 en cualquier otro caso
Se emplearon para las conductividades térmicas «” las ecuaciones empiricas !'#°:
, 9 -19
KP"S””“(T): 1 p +6.157;<10 exp _ 1.41x1.6x10
0.034944 +2.2430x 10T T kT

K74 (Ty =751+ 2.09x10 72T —1.45x107° T2 +7.67x107° T3

%% (T) =“Modelo de mezcla de gases”

conTenKy xen Wm'K",



—o— T en el refrigerante

400 - —o— T sobre la capa de 6xido
—4&— T sobre la vaina

—e— T central de la pastilla
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Figura I1.4: Distribucion de temperatura en el canal, sobre la capa de oxido, sobre la vaina

y en el centro de las pastillas.

Al variar Qpoz, se producen las variaciones en la temperatura en cada elemento finito
que se utilizaran en los calculos subsiguientes del cddigo. La figura II.5 presenta para una
dada posicion z, la distribucion radial de temperaturas sobre un dominio pastilla-gap-vaina-
refrigerante.

Las condiciones de contorno utilizadas en el sistema seran: en la direccion z, de
Neumann nulas, mientras que en la direccion radial:

(G_Tj 0
or )eo

hp_y (T (REF )_ T (RIV )) =

(K (T)a—Tj ___h
Y or 27R,,

T(REV) :TM

27R .

donde Py es la potencia lineal generada, Rgr, Riv y Ry son los radios exterior del combustible
e interior y exterior de la vaina y hr.y es la conductancia entre la superficies del combustible y
la vaina. Ty es la temperatura del metal de la barra que se elige constante para la porcion de
resolucion. La conductancia total del gap corresponde a la suma de tres términos

hy,=h,+h, +h uno de contacto (diferente de cero si el gap esta parcial o totalmente

gasmix
cerrado), un término de radiacion y uno de conductividad gaseoso que dependera de la
composicion de la atmosfera. (EI problema de la conductancia del gap se analiza en detalle en
el capitulo siguiente).

DIONISIO permite seleccionar pastillas que contienen un agujero en el centro. De este
modo, sobre el espacio central se resuelve la misma ecuacion que sobre el combustible y la
vaina con un coeficiente de conductividad dado por la mezcla de gases y con generacion de
calor nula.



—=— Distribucion radial de T |

i
2000 .

\I
S
1600 \. Salto en el Gap
] AN

~—~ 1200
L
= )

800 \ Salto en el Refr.

| |

400+ Soang /

T T T T T T T T 1
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

R (cm)
Figura I1.5 Distribucion radial de la temperatura

3. Comportamiento mecanico.
Caso Elastoplasticidad

El tratamiento de las deformaciones y tensiones en DIONISIO corresponde a la
llamada condicion cinemadtica de pequefios desplazamientos y pequefias deformaciones en
donde se suponen desplazamientos y rotaciones infinitesimales y se considera que la no
linealidad ingresa en la condicidon del material. Si el material se encuentra dentro de la zona
elastica, la respuesta es idéntica a la de un material lineal elastico!***/.

Con la relacion entre las tensiones y los desplazamientos sobre el dominio, suponiendo
pequenas deformaciones, se aplica el principio de desplazamientos virtuales (o trabajos
virtuales) para obtener las ecuaciones de equilibrio basadas en que para cualquier
desplazamiento virtual impuesto al dominio en el equilibrio, el trabajo interno virtual debe
igualarse al externo. La ecuacion simplificada toma la forma:

[e"5dQ = [ fo " wdQ+ [ £, udl + R

Q Q r
donde el primer miembro representa al trabajo interno y el segundo se divide entre fuerzas
exteriores de volumen, fuerzas exteriores de superficies y residuos. Es a través del primer
término en donde ingresa el célculo de tensiones internas sobre el dominio, a las que
contribuyen cada una de las deformaciones que actuaran sobre la vaina y la pastilla durante la
historia de potencia. Ademas de las deformaciones elastoplasticas, los materiales sufren
dilataciones y contracciones térmicas debido a las altas variaciones de temperatura, asi como
creep, hinchado en el caso del combustible y crecimiento por irradiacion para la vaina.

En un sistema en coordenadas bidimensionales la distribucion de tensiones oj; sobre

. , e17r . 1.2
un elemento de volumen en el que se supone simetria cilindrica toma la forma!'*"]

T
{O-} = {O-rr 0-4949 O-zz O-rz
mientras que el término de deformaciones es
T
{e} = {err 66’9 ezz erz
La tension se relaciona con la deformacion mediante la ley de Hooke que toma la

forma matricial para un material elastoplastico do; = C;;d (de,ﬁ) siendo ka, las componentes



del tensor elastico. Por otro lado de, = de;; +de;; es el tensor de deformaciones totales, suma

de las deformaciones elasticas y plasticas.
Por otro lado, de la teoria de elasticidad sabemos que el vector deformacion total del
sistema se relaciona con las funciones de desplazamiento u y w segln las direcciones 7 y z

(23451 (debido a la simetria

respectivamente a través del siguiente conjunto de ecuaciones
cilindrica del sistema no se producen desplazamientos en la direccion tangencial por lo que u

yw no dependen de 6):

_ Ou u
err_(ar e@é‘_r
e _ v e za—u+a—w e,=¢e, =0
zz 82 rz 82 81’ re &

Puesto que las incognitas del problema son justamente las funciones desplazamiento
u(r, z) y v(r, z) estas ecuaciones pasan a ser relevantes y seran la forma de vincular los
resultados con las variables tension y deformacion del sistema !'* 2!,

Para caracterizar una deformacion eléstica, so6lo se necesita conocer las componentes

del tensor Cf,d, dependiente de las constantes del material a considerar (mddulo de Young,

modulo de Poisson). En el caso del comportamiento plastico se deben utilizar tres propiedades
que caractericen al material **!;
a) Una funcidon que nos da las condiciones de fluencia especificadas por el estado

multiaxial de tensiones correspondiente al inicio del flujo pléstico. La funcién de fluencia

tiene la forma funcional fy(a[j,e; T ,P,etc) y si es menor que cero, el material responde

elasticamente. Si es mayor que cero, no es admisible y el material debe restituirse hacia la
superficie de fluencia oy=0.

b) Una regla de flujo que relaciona el incremento de deformacion pléstica con las
tensiones y el incremento de tensiéon. Durante un incremento plastico, la funcion de fluencia

Sy

en la regla de flujo predice el incremento plastico en la deformacion de; = dA—— donde dA

(?al.j

sera un escalar a determinar.

c¢) Una regla de endurecimiento que especifica como la funcion de fluencia se modifica
durante el flujo plastico.

Para la vaina metédlica de la barra combustible es posible considerar una ley de
plasticidad de Von Misses con endurecimiento isotropico” sobre la cual se aplica un algoritmo
de los denominados de retorno radial.

Para el combustible, un cerdmico, es posible utilizar leyes distintas como la ley de

[44

Drucker-Prager*¥. Sin embargo, suponer que el combustible no presenta comportamientos

plasticos es posible ya que a las temperaturas normales de funcionamiento de un reactor la

. . 1
superficie de fluencia es elevada '),

* El Zircaloy presenta de hecho anisotropia por la forma en que toman los granos en la laminacion, anisotropia
que afecta a la regla de flujo del material mas influencias de segundo orden que no estan incluidos en el codigo.



En un material de Von Misses la deformacion volumétrica es cero, y las condiciones
de tension-deformacion se expresan separando en contribuciones para la tension media o

z o

hidrostatica o, = ! 3y desviadoras S, = o, —9,0,,. La relacion tension deformacion

tomaran la forma:

Donde las deformaciones corresponden a las volumétricas e, = 3 ya las desviadoras

e, =e; —0,e, analogamente al caso de las tensiones

Caso general

Para el caso general donde deben tenerse en cuenta a todas las contribuciones debidas
a los diferentes mecanismos de deformacion las expresiones anteriores se modifican. En las
expresiones para S aparecen las deformaciones plasticas, las de creep y las de crecimiento por
irradiacion, por afectar a las direcciones anisotropicamente, mientras que los términos de
deformacion térmica y de hinchado, por afectar volumétricamente al sistema, aparecen en la
expresion para la tension media. Entonces teniendo en cuenta todas las contribuciones al

problema
i lfv(e —e’ —ef _e])i/‘
o, = " —E2V (em —e' - esw)

A partir de aqui el algoritmo se aplica como en Bathe et all?**!!

suponiendo que en un
dado instante se conoce el estado de tensiones del material, la cantidad de deformacion de

cada tipo acumulada y la deformacion total del instante siguiente. De ese modo se tiene

i g _ E (Hdteﬂ_AeP _AeC _Ael)
1+v
t+dt err :t+dt ed _teP_teC _tel

en donde se conoce la deformacion total en el instante t+dt y la deformacion acumulada en el
instante t para la componente plastica, de creep y de crecimiento por irradiacion. El problema
ahora se reduce a determinar en base a la relacion constitutiva del material, la tension en el
instante t+dt y los incrementos de deformacion de cada tipo, sujeto el sistema a la condicion
de fluencia, la regla de flujo y la ley de endurecimiento ' #44°!,

Para la plasticidad de Von Mises, la condicion de fluencia en el instante t+dt se calcula
como

1 1
fy ZES'S—E(Uy)Z =0

donde oy es la tension de fluencia del material que depende del tipo de endurecimiento.
Por ultimo las contribuciones a la deformacién total de cada tipo seguirdn una ley de
integracion en el paso t=>t+dt particular que se trataran a continuacion por separado.



La estructura modular de DIONISIO permite seleccionar diferentes tipos de leyes para
cada tipo de deformacion asi como determinar la presencia o no de un tipo de deformacion en
un dado problema.

4. Plasticidad del Zircaloy

La ley de plasticidad de la vaina corresponde a la de un material con endurecimiento
isotropico. Un material plasticamente ideal, al alcanzar la superficie de fluencia dada por la
tension de fluencia oy, restituye la posicion de tension deformacion a ese valor y la ley de
deformacion sigue una forma como la que se muestra en la figura I1.6. Dicha tension toma a
su vez una valor dependiente de la temperatura y en el caso de material irradiado y con
adquisicion de hidrogeno (fragilizante) también dependerd de la fluencia y la cantidad de

1 Por otro lado, un material que presente

hidrogeno presente disuelto en la matriz!
endurecimiento poseera una curva de tension deformacion variable con la tension aun después
de transponer la superficie de fluencia (figura 11.6). En este caso la ley de endurecimiento

también depende de los pardmetros mencionados y sigue una forma

7x10° -

6x10 ./I/.
E N(g.H) 5x10 /'/
E. =K(¢p,H ' —t+¢ < war
T ( {K(¢,H) P 'E 4x10
; 3x10°
o 2] F— Plasticidad Ideal (5,=40000 N cm’z)
wo] [ —=— Endurecimiento  (c.=10"(a+z,)")
Figura I1.6: Ley de plasticidad ideal .
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y con endurecimiento
€

donde Ey es el modulo de Young, ¢p la deformacion plastica equivalente, K y N dependen de

la cantidad de hidrogeno disuelto en el Zircaloy y de la irradiacion recibida. Se presenta a
7,25,37].

continuacion una expresion completa para Ky N [
K =K(T)+K(p)+ K(H)
K(T)=1.1762x10° + T(45.4859 + T(~ 0.328 + T'1.72752))
K(¢)=5.54x10"¢
K(H)=H(1.288x10> + H(0.754— H17.84))  H <400 ppm

N =N()N(PN(H)

N(T)=0.0949 + T(1.165x10~ + T(-1.992x10° +79.588x107"°))

N(¢) =1.369 +0.0032x10 > ¢

N(H)=1+2.298x107 H +4.138x10* H> —1.5x10 H>  H < 400 ppm

donde ¢ es la cantidad de fisiones por cm” por seg y H la cantidad de hidrégeno en ppm
dentro de la vaina.



5. Dilatacion térmica

Las variaciones de temperatura al cambiar la potencia lineal generan una deformacion
por dilatacion (o contraccion) térmica del material. Ese cambio instantaneo se expresa
matematicamente mediante un vector de deformacion térmica

{eT}Z = [ezi; egﬁ e:z efz]h = ahAT[l 1 1 0]

donde o es el coeficiente de dilatacion térmica del material h = pastilla, vaina; y AT es la

variacion de temperatura en grados Kelvin*434

(-4.972x10* + 7.107x10° T + 2.583x10™ T?)/AT para el UO,
a(K )= (- 2.07x10” + 6.72x10° T)/AT para el Zircaloy
0 para el gap
El modelo de expansion térmica para el Zircaloy debe considerar un modelo de
anisotropia de estructura policristalina introducida por el modo de fabricacion del tubo. Para
modelar esa anisotropia se trabaja en el plano polar del material para estimar las orientaciones
promedio de los cristales que conforman la estructura. Se debe distinguir esencialmente dos
direcciones caracteristicas, la axial y la circunferencial-diametral en donde se supone simetria
de los ejes principales correspondientes. Para un cristal simple la correlacion de las
expansiones térmicas son

T <1083K g, =4.95E°T —1.485x10"
£y =126E7°T —3.78x107°

1083K < T <1244K &, =2.7763x107 +1.0982x10"° cos(T‘lé(lmﬁj
&;; =8.76758x107 +1.0982x107° COS(T‘I;WEJ

1244K <T £, =9.7x10°T —1.04x10"2
£y =9.7x10°T —4.4x10°

A partir de estos coeficientes se obtiene la deformacion térmica y los coeficientes de
expansion de un policristal utilizando los pesos promedio en volumen de la cantidad de
cristales orientados en cada direccion. Esos factores vienen determinados por la textura del
material de fabrica que se obtienen de la literatura y se modela en consecuencia %',

Con ellos los velores medios de la deformacion axial, la radial y la circunferencial

: 7
alcanzan expresiones 71

<gl >=<sin’¢ > g,+ < cos’Ocos’ ¢ > &,,+ <sin’Gcos’ ¢ > &,,
< &, >=<cos’ ¢ > g+ < cos’ @sin’ ¢ > &,,+ < sin’ Psin’ ¢ > &,
' _ c 2 2

< &y >=<sin"0 > &,,+ <cos" 0 > &,
donde las primadas son las de policristal y las no primadas de cristal simple. 6 es el angulo
entre la direccion radial de la vaina y el eje c del cristal simple, ¢ es el angulo entre la
direccion circunferencial de la vaina y la proyeccion del eje ¢ en el grano sobre el plano
circunferencial-axial de la vaina, <a> significa promedio en volumen.

Para un reactor LWR en donde se utiliza Zircaloy-4 los parametros seran (T<1.083K)



<&, >=7.09x10°T —2.13x10"
<gl, >=541x10"°T -1.62x10"°
<&l >=1.0x10"T -3.00x10"

6. Crecimiento por irradiacion de la vaina

Debido a la irradiacion se induce un crecimiento en el tubo de la vaina. Sobre el
mismo influye el flujo de neutrones, la textura del tubo, la temperatura y la historia del
material. Si bien el cambio es pequefio en tubos comerciales de Zircaloy, debe tenerse en
cuenta a la hora del disefio porque puede ser significativa la fraccion de la distancia entre la
vaina y el tope de ensamblaje del elemento. El contacto con los topes puede causar que las
barras se doblen e incluso fallen entrando en contacto con otras vainas del elemento.

DIONISIO contempla dos modelos para crecimiento por irradiacion. El modelo del
MATPRO*®! en donde la elongacién axial toma la forma relativa

% = Aexp(240.8/ T\t (1-3£.)(1+2.0CW)

donde A =1.40710'° (neutrones/m’)"’ | T = temperatura (K), ® = flujo de neutrones rapidos
(n/m%/seg) (E>1.0MeV) y t es el tiempo. f, representa el factor de textura para el eje
longitudinal del tubo (fraccion efectiva de celdas alineadas con su eje<001> paralelo al eje del
tubo determinada por analisis de difraccion de rayos X. Valor tipico £,=0.05). CW indica el
factor de trabajado en frio que representa la fraccion de la reduccion del area por trabajado.

[1

Un modelo més completo tomado de la referencia '™ analiza la influencia en las tres

direcciones en la forma
del /dt =4.942x107°® , de' /dt =-0.941de! /dt, de),/dt = -0.059 de’. / dt

El efecto es distribuido en forma matricial dentro de nuestro sistema multiplicando por o,

It _ o 0 1
{8 }h - [gl‘r 859 gzz grz ]h

1
sel = Tou_ g
dt

5g,q.1 =0
donde k,j=z, r, 6.

7. Modelo de fluencia para el UO,

El modelo tomado del manual MATPRO! incluye el calculo de una velocidad de
creep para el UO, dependiente del tiempo valido para un estado transitorio y un estado
estacionario (referidos a estados del reactor). Este modelo es funcion del tiempo, temperatura,
tamafio de grano, densidad de fisiones, tasa oxigeno/metal y tension externa 1**.

A una dada tension de transicion oy la velocidad de creep cambia de una forma lineal a

una proporcional a una potencia de la tension. Dicha tension de transicion se define como
_ 1.6547x107

= osa— en Pascales, en donde G es el tamafio de grano. La velocidad de creep sigue
G .

una ley de activacion del tipo Arrhenius para cada una de sus componentes y toma la forma:



. (a,+a,f)oexp(-Q1/RT) (a, +ayf)o** exp(-02/RT) S
E= (.1 DG + oD +a,of exp(-Q3/RT)

. -1 ; . ., .
medida en seg ', aj-ag son constantes, f es la tasa de fisiones, ¢ la tensioén aplicada, G el

tamafio de grano. Q1, Q2 y Q3 son las energias de activacion medidas en Joules mol™. El
primer término responde a la fluencia de baja tension, basada en difusion de vacancias y lineal
con la tensién aplicada. El segundo, que es funciéon de una potencia de la tension, es
importante a altas tensiones y su mecanismo principal es el movimiento de dislocaciones. El
ultimo término representa a la fluencia inducida por irradiacion.

Cuando la tension aplicada es menor que la de transicion, se la utiliza en el primer
término de la ecuacion; en caso contrario, se utiliza en el primer término la tension de

., ., . , T4
transicion y la tensién aplicada en los demas [**").

8. Modelo de fluencia para el Zircaloy

Muchos son los modelos existentes para caracterizar la fluencia del Zircaloy™>".
DIONISIO contiene el modelo extraido del MATPRO!! basado en funciones para la
velocidad de fluencia en funcién de las condiciones de operacion del reactor.

El modelo tomado de ref [37] toma la forma

&= f(a,T,t,f):M

eq
a, = kf a, = exp(_ IOOO%T) ay = Oy +b exp(CO-Hoap)

donde k, b y ¢ son constantes y & s la deformacion de fluencia generalizada.

9. Modelo de liberacion de gases de fision
El modelo de liberaciéon de gases de fisién, que ya fuera presentado en trabajos

8,9 . .
891 se basa en las siguientes hipotesis:

previos

1. El 6xido combustible, UO,, se considera como una coleccidon de granos esféricos en
los que, debido a la continua irradiacion, se producen atomos de Xe y Kr por fision de
los atomos de U*.

2. Debido a la insolubilidad casi completa de estos gases en la matriz de UO,, ellos
precipitan dentro de los granos formando burbujas intragranulares de unos pocos
nanometros o difunden a los bordes de grano formando burbujas intergranulares, con
forma de lentejas, de algunos micrones.

3. Lavelocidad del proceso estd controlada por la difusion de los gases.

Se considera que las burbujas intragranulares son inméviles y que actan como
trampas para el gas que difunde.

5. Lairradiacion puede causar la destruccion de ambos tipos de burbujas.

6. Los atomos de gas contenidos en las burbujas intragranulares destruidas retornan al
proceso de difusion. Debido a razones cinéticas, se establece una solubilidad
dindmica, mucho mayor que la predicha por el diagrama de equilibrio.

7. La destruccion de las burbujas intergranulares actla como una fuente adicional de

atomos de gas, que afecta principalmente a la region del grano adyacente al borde.



8. La cantidad de gas almacenada en las burbujas del borde de grano crece hasta un valor
de saturacion. Luego, dichas burbujas se interconectan y el gas en exceso se libera al
plenum y al gap entre el combustible y la vaina.

9. Los granos crecen debido a la alta temperatura del combustible, especialmente cerca
de su centro. Al desplazarse, el borde de grano atrapa tanto al gas libre como al
almacenado en burbujas, contenido en el volumen barrido.

La velocidad de liberacion de gas se calcula por medio de la ecuacion de difusion en
coordenadas esféricas, con fuentes y sumideros:

ot ror

2
%zD(£+g@}—gc+bm+B
t

junto con la ecuacién de balance para los 4&tomos atrapados:

on

—— =gc—bm

a
donde ¢ y m son respectivamente las concentraciones de los atomos libres y atrapados (4t/m”),
B es la tasa de generacién de gas (at/m’s), g y b son las probabilidades de captura y liberacién
de las trampas (at/s) y D es el coeficiente de difusion de los atomos aislados de gas en la
matriz de UO,. Suponiendo condiciones estacionarias de atrape: om/ 0t = 0 y definiendo la
concentracion total de gas en el grano y=c+m y el coeficiente efectivo de difusion
D’=Db/(b+g), se obtiene la ecuacion equivalente:

2
@zD'é’l+E@ _+_,8
at at rao

con las condiciones de contorno: y(r=a)=0, que indica que el borde de grano en r=a actla
como sumidero perfecto, y oy/0r=0 en r=0 debido a la simetria esférica.

El coeficiente de difusion D fue determinado por Turnbull et al'”; el tamafio y
concentracion de las burbujas y los parametros de atrape, gy b, se deben a White et al'''); la
velocidad de crecimiento de los granos equiaxiados es la usada por Ito et al'?),

La concentracion de saturacion de los bordes de grano, N, se calcula suponiendo que el
gas en las burbujas intergranulares obedece la ley de los gases ideales, que la presion del gas,
la presion externa, Pey, y la tension superficial, v, estan en equilibrio y que la interconexion
entre las burbujas ocurre cuando una fraccion dada, fs, del area del borde de grano estd

cubierta por burbujas ',

dw
= 2 + r ext :
Ns=Q2y + 1 Pew) AT

donde 7y es el radio de curvatura de las burbujas, k=1.38x10%J K y w es un parametro
geométrico. Habitualmente se asigna el valor f3=0.5"'>"1_Sin embargo, parece apropiado
suponer que la interconexion de burbujas ocurre como un proceso de percolacion. La
percolacion es un modelo numérico que estudia, dada una matriz de posiciones, como varia la
distribucion de huecos y no huecos con la cantidad de elementos involucrados en el llenado.



A medida que en forma aleatoria se comienzan a ocupar los lugares de esa matriz, pardmetros
como la formacidn y crecimiento de racimos, huecos aislados, o conectividad entre regiones
dependen de la probabilidad p asociada a cada evento. Un parametro de especial interés es el
umbral de percolacion, que representa la cantidad minima de lugares ocupados que debemos
tener para que exista al menos un camino por el que podamos recorrer la matriz de un extremo
a otro sin saltos discontinuos. Son muchas las situaciones fisicas que se estudian mediante
esta aproximacion como el crecimiento de peliculas delgadas, procesos de comunicacion
eléctrica, etc. En este caso, se considera al area del borde de grano dividida en tridngulos
equilateros y coloquemos circulos, de radio igual a la mitad del lado del tridngulo, en algunas
de las intersecciones de las lineas que forman los tridngulos. La teoria elemental predice que
el umbral de percolacion se produce cuando la mitad de los sitios estan ocupados!'¥. Esto
corresponde a una fraccion de area cubierta fg = /3 /12 = 0453 (Ver figura I1.7).

La funcién que representa la tasa de produccion de gas, B(r)™!

, contiene la tasa de
generacion uniforme de gas debido a irradiacion (obtenida como el producto de la tasa de
fisiones, F (fisiones/m’s) y el rendimiento para la produccion de gas y) y la contribucion
debida a la redisolucion de las burbujas intergranulares, que es proporcional a la ocupacion
del borde de grano, N . Su expresion es:

B = {yF for 0<r<a-241
— WE+h(r) for a-2A<r<a

a) b)

Figura I1.7: a) Aspecto de la matriz en el umbral de percolacion. b) Area de borde de grano

ocupada por las burbujas si toda la matriz estuviese llena.

donde A representa la profundidad de penetracion de los productos de fision de alta energia
capaces de redisolver las burbujas de borde de grano, a es el radio del grano y la funcioén A(r)
es tal que
a
'[ h(r)47zr2dr = 47za2b'ﬁ
2
a-24



Se puede elegir 4(r) como una funciéon Gaussiana, pero por simplicidad se tomd una

aproximacién triangular'',

La constante de proporcionalidad b’(1/s) representa la
probabilidad de redisolucion de las burbujas intergranulares y es uno de los parametros del
modelo.

El contenido de gas por unidad de area del borde de grano, NV, en el instante # se

obtiene de una ecuacion de balance que incluye al gas contenido en el volumen del grano en

ti1:
-1
Ck—l =4z J‘I"zl//k_ldl/'
0
al gas contenido en el borde de grano en #;:
47ra/%_1 N];_l

a la cantidad de gas generado por las fisiones durante Az :

4
37 a;, yF, A,

a la cantidad de gas incorporada al grano y su borde por barrido del borde de grano:

33
2 Ny || af — k-
(Ck_1+47zak_1 ) j{ k 3 J
k-1

y al gas contenido en el volumen del grano en #, Ci, que se obtiene mediante una expresion

similar a la correspondiente a Cy.;. La ecuacion de balance es:

[ck_l +4map_, M‘*]{“’%J 2 ap y Fy, Aty =Cy +4map Ni
2 al%—l 3 2
que, con las condiciones iniciales (=0, k=0) Cy=0 y Ny=0 da Nj en cada instante #;. Antes de
la saturacion N representa al contenido de gas del borde de grano. Después de la saturacion
este contenido queda fijado en Nsy la diferencia Ny— Ns multiplicada por el area del borde de
grano da el niimero de dtomos de gas liberados al volumen libre en el intervalo Az, . Este

numero se determina por

4ma ;%

2

Ry = max[ (Nj — NS)aRk—lJ

que impide que Ry decrezca cuando la temperatura disminuye.

10. Hinchado o Swelling
Se considera la contribucion al hinchado de las burbujas intra e intergranulares y de
los productos de fision disueltos en la red. En el primer caso, si se crea una concentracion Cy
de burbujas intragranulares y si se supone que ellas tienen el mismo radio Ry, el hinchado que
producen es:
AV (4/3)7RpCp
Vi 1-(4/3)7R3CH

~ (4/3)7R3Cp



La concentracion Cy es inicialmente cero y crece hasta un valor estacionario, siempre
que las condiciones de irradiacion se mantengan constantes. Esto implica que el hinchado
debido a este tipo de burbujas alcanza un valor de saturacion.

Para determinar el hinchado debido a las burbujas intergranulares, suponemos que el
gas en una burbuja obedece la ley de los gases ideales y que la presion del gas equilibra a la
presion externa, P, , y a la tension superficial, 2y/rs, donde ryindica al radio de curvatura de
las superficies de las burbujas. El hinchado producido cuando se establece una concentracion
superficial de atomos de gas, NV, en el borde de un grano de radio a es

AV 3kTN

Vg 202y /1y + Fog)

Dado que la concentracion N alcanza un valor de saturacion, el hinchado debido a las
burbujas intergranulares también se satura. Por el contrario, el aumento de volumen debido a
los productos de fision, tanto sélidos como gaseosos, disueltos en la red, ya sea en sitios
intersticiales o sustitucionales, aunque menor que el debido a las burbujas, mantiene un
crecimiento continuado. Como una estimacion es posible suponer que el hinchado provocado
por los productos de fisién en la red esta descrito por la relacion empirica'®:

AV 0.0032Bup[at%]

pfr

11. Densificacion.

En el modelo simple de densificaciéon usado en este trabajo, el s6lido poroso se
representa por un conjunto de granos esféricos que contienen una densidad de poros esféricos
de igual radio distribuidos uniformemente en el sélido. Se supone que los poros son pequeilos
comparados con el tamafio del grano y con el espaciado entre poros. Los fragmentos de fision,
al pasar cerca de un poro, provocan la emision de vacancias a la red, que a su vez difunden al
borde de grano. Este proceso es similar al de redisolucion de las burbujas de gas pero, dado
que el tamafio de los poros es considerablemente mayor que el de las burbujas, es improbable
que un poro sea completamente convertido en vacancias por un unico evento de redisolucion.
Se considera en cambio que la redisolucion reduce el tamaio de los poros. Sin embargo,
debido a la similitud de ambos procesos se puede suponer que la probabilidad de que una
vacancia en un poro sea eyectada a la red tiene un valor similar a la tasa de redisolucion de
burbujas intragranulares, b. Con todas estas suposiciones se obtiene la dependencia temporal
de la porosidad

P=Pe"
donde P, representa la porosidad inicial. De aqui, la fraccion de cambio de volumen debido a
densificacion resulta
AV R1-e™)
V ‘d B 1—Poe_bt

que es similar a la expresion usada en las Refs

~-B(-e")

[17, 18]

La fraccion total de cambio de volumen debido a hinchado y densificacion se obtiene
como la suma de estas cuatro contribuciones, las que dan origen a un término extra de



deformacion de la forma:

1| AV

& [ I
sd =3y

ar

AV
- +
iV

bbg 7

AV
J’_i
%

pfr d

12. Fractura, reestructuracion y cambios en las propiedades termomecanicas de la
pastilla de combustible durante el quemado
Fractura del Combustible

Inmediatamente después del comienzo de la irradiacion el combustible desarrolla una
serie de fisuras orientadas en los planos r-z y r-0 llamadas generalmente z-cracks y 0-cracks
respectivamente (figura I1.8). Estas fisuras aparecen porque los fuertes gradientes térmicos
inducen tensiones de traccion en las direcciones 0 y z en la zona exterior del combustible que
exceden la maxima tension de estiramiento del ceramico. Por otro lado en al zona central de la
pastilla las tensiones son de compresion, un orden de magnitud mayor que las de traccion, por
lo que no aparecen en el inicio fisuras en dicha zona. Ademas de eso debido a las altas
temperaturas, la region interna del combustible se encuentra por encima de la temperatura de
transicion ductil-fragil del material. De acuerdo a la potencia generada dentro del combustible
y parametros del material se puede determinar la tension maxima en la direccion tangencial
(hoop stress) para la cual se produciran fisuras *

El fendémeno de fisurado del combustible afecta estructuralmente en todas las
direcciones al comportamiento mecanico del material. Como DIONISIO es un codigo
bidimensional, la presencia de fisuras en ambas direcciones z y 6 ingresa en forma
promediada como una reduccion del modulo de Young efectivo. Al mismo tiempo se produce
una disminucion del modulo de Poisson para las direcciones 1 y z0. Dicha reduccion
empiricamente ingresa en el material de modo:

N N
E’:(EJ E v':(lj 1%
3 2

en donde N es el nimero de fisuras en la direccion particular en que se considera cada una de
las constantes. Claramente el problema deja en este caso de ser homogéneo e isétropo
poseyendo parametros distintos para cada direccion '®!.

La figura I1.9 presenta una salida del DIONISIO en donde se muestran los elementos
que presentan fisuras frente a los coloreados que no lo hacen. Puede verse como para una
temperatura central de 1.200, las fisuras se limitan a los elementos exteriores mientras que los
centrales permancen intactos. Esta situacion variard con el paso del tiempo de irradiacion a

través del cual se sucederan fisuraciones también en la zona central.



Figura IL.8: En las figuras se observan las orientaciones de las fracturas en los planos
mencionados. El diametro de la pastilla es de aprox. un centimetro.
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Figura I1.9: En la figura observamos un esquema de pastilla tipo Atucha discretizada en
elementos finitos (se presenta la numeracion de los mismos) a una temperatura mdaxima de
1200 C donde puede observarse la zona “fisurada” numéricamente. (Los elementos
coloreados no presentan fisuras).

Reestructuracion

Paralelamente a la generacion de fisuras se producen los fenomenos de
reestructuracion relacionada con la migracion de poros en la matriz y crecimiento de grano.
Mientras los gases de fision producen burbujas pequefias (didmetros menores a 1 micrén), en
general llenas de productos de fision gaseosos, los poros, en cambio, son otro tipo de
cavidades presentes en el combustible que en general se encuentran llenos de Helio (gas de
llenado del elemento combustible) y a medida que avanza la historia del quemado pueden
contener también Xe y Kr. Mientras que la presion dentro de las burbujas es grande, suficiente
como para mantener el equilibrio mecénico entre las burbujas y el s6lido que lo rodea, un



poro de 20 micrones de didmetro requiere una presion de no mas de tres atmosferas en exceso
a la tension hidrostatica para mantenerse sin colapsar.

Para la temperatura de operacion el poro tiende a encogerse para restablecer el
equilibrio mecénico; parte de este encogimiento ocurre por emision de vacancias hacia el
cuerpo del sélido >,

Durante la fabricacion de compactos de UQO,; sinterizados a altas temperaturas se
producen pastillas de aproximadamente 95% de la densidad teorica del cristalino. El 5% del
volumen permance vacio y se distribuye homogéneamente por el solido. En las primeras
horas del quemado esos poros se destruyen por migracion de vacancias, pero tanto las fisuras
como los productos solidos del hinchado son permanente fuente de porosidades en la pastilla.

Debido a la diferencia de tamafio, las burbujas y los poros migran a través de la red
con diferentes mecanismos. Las burbujas pequenas lo hacen por difusion superficial, a través
del UO; o por difusiéon de volumen en el cristal. La movilidad de los poros se produce por
difusion de moléculas de la matriz desde el lado caliente del poro al frio a través del gas de
llenado. La fuerza movilizadora de este mecanismo es la diferencia de presion de vapor del
solido a temperatura. El proceso se denomina transporte de vapor o evaporacion-
condensacion. En este mecanismo el solido que se deposita sobre la interfase matriz-vapor
sobre el lado frio tiende a condensarse en una configuracién de cristal simple y muestra
preferencia por formar fases en planos de bajo indice cristalografico. Entonces en la vecindad
o contorno de la region cilindrica determinada por la zona de migracion y el solido se presenta
un salto en la orientacidon del cristal que se percibe como un borde de grano. Como esos
granos son orientados y de forma columnar, se las llama “grano columnar”.

Un poro lenticular se orienta en forma perpendicular al gradiente de temperatura que
tiene direccion radial. Por ese motivo podemos suponer que el ancho es mucho mayor que el
espesor y considerar un modelo unidimensional entre dos paredes paralelas (figura 11.10). En
la figura se observa el modelo unidimensional en donde el poro se encuentra entre dos placas
paralelas de combustibles a diferente temperatura. La velocidad de los poros, V,, tiene la
direccion del gradiente de temperatura mientras que el flujo J de moléculas de la matriz posee
la direccion contraria.

Figura I1.10: Flujo a través del T
poro. Po(x) representa la /
concentracion de porosidad.
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La velocidad de los poros cumple la ecuacion V, =JQ, donde Q = 40 A’ es el

volumen de la molécula de UO,. Utilizando la ley de Fick para el flujo molecular a través del
D -

gas por difusion se obtiene J = —= (E) (x+0) —E)(x)), donde ar, ~ F(x+0)=F () y la

k,To dx o

velocidad de los poros quedara determinada al calcular la derivada de la presion de vapor

10°D.Q AS AH 1(dT
V — g AH e vap e _ vap N et
= Ol 2 Jel - ()

donde D, es el coeficiente de difusion en el gas, Hysp y Svap son el calor y la entalpia de

Pr omedio

vaporizacion del solido. La derivada de la temperatura en funcion de la coordenada radial es
un promedio dentro del poro %,
Se utiliza en general una expresion para el coeficiente de difusion referida a la

temperatura y presion de equilibrio.

3
D, =D, - ( T jA[TSinterizadoJ
8 & equilibrio 2000 T

donde Tsinterizado cOrresponde a la temperatura de sinterizacion (=1.800 °K).

Utilizando valores caracteristicos del UO;

2
A =561 As_ =150 7 . D (Ep=11""", Q=414
v mol i mol’K ¢ seg

se obtienen velocidades de poros del orden de 0.15 A seg™.
En presencia de impurezas la velocidad de poro se ve reducida sensiblemente para lo
cual se determina un factor de correccion a V,, que depende del espesor del poro y del tipo y
tamafio de impurezas presentes en la matriz. La nueva velocidad de poros queda entonces
determinada por:
V, =V,FAC(S)

El factor de correccion toma en promedio valores en el intervalo [0.4-0.6].
Las impurezas se generan también por productos de fision sélidos y gaseosos. Esto
sugiere que los poros son facilmente inmovilizables y s6lo los que posee un espesor

suficientemente grande son capaces de sortear el anclaje de las impurezas y migrar ['®*®.

Cinética de redistribucion de porosidad
La distribucion de porosidades en la pastilla de combustible genera la relocacion del
combustible y la disminucién de la temperatura central de la pastilla. Todo el proceso de
reestructuracion requiere un tiempo que va desde las pocas horas para reactores rapidos en
donde las pastillas alcanzan una T central del orden del punto de fusion del UO,, hasta los
tiempos infinitos en donde nunca se alcanza el equilibrio, en reactores en donde la
temperatura central esté en el orden de los 2000 °K, como es el caso de PWRs.
Tipicamente los modelos para entender la distribucion de temperatura en la pastilla
dividen el combustible en cuatro zonas:
1) Zona sinterizada de fabrica.
2) Zona de grano equiaxial: en donde los granos tienen forma esférica.
3) Zona de grano columnar: con el eje més grande paralelo al gradiente de temperatura.



4) Zona central: fragmentada o desinterizada. Es una zona en donde los granos se han
fragmentado o fusionado con otros debido a las altas temperaturas.

VAN
FISURAS TEMPERATURA
gooc
AGUJERD CEMTRAL (FR) To0c
1800C
GRAMN COLUMMAR 2000C
GRAND AXISL
ESTRUCTURA,
ORIGINAL T 0.5 cm

Figura Il.11: Zonas generadas en el combustible durante el quemado.

Un modelo detallado requiere de un analisis muy minucioso de los limites de cada
zona. El problema estd fuertemente acoplado con la distribucion de temperatura y el tiempo
de irradiacion y es resuelto numéricamente "% #%4%,

Para determinar la distribucion de poros P(r,t) y el volumen que ocupan en funcion de
la distancia radial y del tiempo, debe resolverse una ecuacion de la forma

oP 10

— = (v, P)

P(r,0)=P(0) ; P(R,t) = P(0)
en donde la condicidon de contorno y la inicial se equiparan a la porosidad de fabrica del
combustible. Esta ecuacion estd acoplada a la que determina la distribucion térmica a través
del coeficiente de conductividad del material y la potencia generada en el combustible, ya que
ambos dependen de la porosidad. La conductividad del UO; se modifica siguiendo la relacion

ka2 (P) = klOO% 11;;
donde kjgoo representa la conductividad sin porosidad, mientras que la potencia lineal sigue la
ley
1-P

P (P)=P, 1— P(0)
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Figura IL.12: Velocidad y distribucion de porosidad en funcion del radio del combustible
para una pastilla genérica a una potencia lineal constante de 300 W em’™.

Crecimiento del grano columnar
Tanto la posicion como el tamafio de la zona de grano columnar dependen del tiempo
de irradiacion tiraq, la velocidad de los poros V,, la temperatura central Tc y la temperatura

superficial de la pastilla Ts. Existe una formula empirica que vincula todos los parametros
antedichos:

9
irrad 8Vp C TGC _ TS TGC
T, c T, S

(1. -T, )2[1 -

Obteniéndose una relacion para la temperatura del limite de la zona de grano columnar Tcg de
la forma

1
—— =Cte,Log(t
T Log(

GC

)+ Cte,

irrad

donde C, Cte;, y Cte, son constantes a determinar de acuerdo al tipo de combustible,
velocidad de poros y distribucion de temperaturas en la pastilla y R el radio de dicha zona.

La localizacion del limite de la zona de grano columnar se determina resolviendo una
ecuacion integral que vincula la temperatura con el tiempo de irradiacion y la posicion limite:

e escr-)
irrad = 2, l (d%r)z
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Figura I1.13: Distribucion de grano columnar y equiaxial sobre el radio del combustible.

Crecimiento de Grano equiaxial

Para temperaturas cercanas a los 1900 °K se produce un crecimiento de grano desde el
compacto sinterizado a velocidades que pueden observarse en el término de dias. El anillo
caracteristico de la zona de grano equiaxial es la zona de temperatura en el rango [1.800-
2.100] °K. El tamaiio de grano crece desde los 5 micrones (tipico del sinterizado) hasta los 25-
35 micrones de la zona equiaxial, aunque la definicién entre una y otra zona no es bien
precisa. El proceso es fuertemente dependiente de la temperatura.

Durante el crecimiento de grano, los granos grandes crecen a expensas de los mas
pequetios. Macroscopicamente la fuerza movilizadora para este proceso es la reduccion de
energia del solido que acompana el decrecimiento del area del contorno de grano. La energia
por unidad de area del contorno es ypg= tension en la superficie del grano.

2Y 56 e

G

donde G es el tamaio de grano y R, el radio de curvatura. Esa fuerza ocasiona que el contorno

Un contorno curvo soporta una fuerza

c

se mueva siguiendo una ley

G’ -Gl =kt
k: 2MBG

7 BG
VBG :MBGFBG

k es la constante de crecimiento de grano y es proporcional a la movilidad de borde de grano.
Esta es la constante de proporcionalidad entre la fuerza y la velocidad del proceso. Dicha
constante es la velocidad a la cual los 4tomos cruzan el contorno. Como es necesario que los
atomos sean removidos de la red cristalina, el proceso es térmicamente activado y k sigue una

Sin embargo, se observa que en la mayoria de los materiales esta ley ideal de crecimiento de

ley tipo Arrhenius:

grano no se cumple, midiéndose leyes del tipo



G" -G = ktexp(— %BT) m>2

G- G? =kz”exp(—Q'k Tj a<l
B

donde para el UO, m=2.5, Q=460 kJ mol” y a=0.8 y Q’=360 kJ mol™ !'®

Usualmente la desviacion de la ley ideal se explica por la presencia de impurezas
disueltas en la red o inclusiones en el solido que obstaculizan el progreso de los bordes de
grano moviles.

Para el MATPRO la ley de crecimiento de grano equiaxial toma la forma

. 1026910 exp(- 358732/ )
" (1-5.74610°B) T

donde G se mide en metros, t en seg, y el quemado B en MWseg Kg'.

Diversos autores proponen leyes empiricas para describir el crecimiento de grano
equiaxial a partir de datos obtenidos experimentalmente. Ainscough et al.l* analizan el
crecimiento isotérmico del grano equiaxial en UO, a temperaturas de 1300-1500 °C. Burgeois

et al®®¥

estudian el crecimiento de grano para rangos térmicos mas elevados, entre 1.600 y
1.800 °C. Singh 7 analiza rangos de entre 1.800 y 2.100 °C. Los tiempos involucrados en
cada andlisis experimental son diferentes, mientras que los experimentos de Ainscough tienen
una duracion entre 12 y 24 semanas, Burgeois estudia tiempos de hasta 500 horas y Singh de
24 horas. Los modelos propuestos por cada autor son comparados con los propuestos por

Olander''® MATPRO! y Denis!!.
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Figura I1.14: Modelos de crecimiento de grano equiaxial para un tamario de grano inicial de
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Figura I1.15: Modelos de crecimiento de grano equiaxial para un tamario de grano inicial de
10.4 um.

13. Liberacion de Cesio y Yodo

235 239

Durante la fision de U™” y Pu™” se producen is6topos de I y Cs en cantidades
significativas. El porcentaje de esos isotopos liberados al gap entre pastilla-vaina resulta de
interés en la descripcion de posibles ataques quimicos de la vaina. En DIONISIO se considera
que todo el I y el Cs producidos por fision esta disponible para realizar el ataque a la vaina de
Zircaloy. Esto no es realista y constituye una suposicion de maxima ya que no se va a
considerar las posibles recombinaciones entre el [ y el Cs y los demés productos de fision
generados.

Debido a sus diferentes tasas de decaimiento, el Cs y el I son modelados en forma
independiente. Ademas, las aproximaciones utilizadas para modelar la vida media de cada
conjunto de isétopos son diferentes. Los is6topos de larga vida se acumulan en el combustible
en proporcion al quemado y son liberados por difusion a la atmosfera gaseosa interna de la
barra. Los de corta vida alcanzan un saldo estacionario en el cual sus velocidades de
liberacion se balancean con la velocidad de decaimiento dentro del combustible y del gap. Las
concentraciones de los is6topos de corta vida son proporcionales a la velocidad de quemado.

c 7 . 12 12 1 1 1 .7 .1
Para los isotopos de larga vida I TP cs!B, s s 1a expresion utilizada para

[7]
g -cgd [P 3D
a\ 7w 2a

donde R; es la liberacion total del isotopo 1 (kg de isdtopo/kg de combustible), C; una

medir su liberacion es

velocidad de liberacion en funcion del quemado (Kg de isd6topo/MWs), B el quemado
(MWs/Kg combustible), D el coeficiente de difusién del isdtopo (cm*/seg), a es una distancia

de difusién para la liberacion de gases (cm) y t el tiempo desde el comienzo de la irradiacion.

131 132 1 134 +1 1 i1 Y
B2 1 184 1%, €8 se utiliza una condicion

9

Para los isétopos de corta vida |

para estados transitorios
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donde AB es el quemado durante el paso considerado MWs/KgU, At el paso de tiempo, Y la
tasa de generacion del is6topo (4tomos de isdtopo/fision), M; el peso molecular del is6topo
(Kg/mol) y A la constante de decaimiento del is6topo (1/seg).

Para temperaturas arriba de los 1000 K los productos gaseosos de fision resultan
suficientemente moviles como para migrar fuera de la red del combustible.

Los decaimientos para isétopos estables y de larga vida se resumen en la tabla I1.1. El
YM 107

N,E,

factor de conversion de C; a Y; en kilogramos de is6topos por MWs es C, =

donde N, es el numero de Avogadro y Ey la energia por fision (MWs/fision)!"'®. En la tabla
I1.2 se resumen los iso6topos de corta vida.

Tabla I1.1: Isotopos estables de I y Cs

Isbtopo Videmedia |y 102 | ¢ (kgMws)
(afos)
1-127 estable 0,13 9,51
I-129 1,7e+7 0,8 5,94
Cs-133 estable 5,59 5,04 E"
Cs-135 2,6e+7 6,41 498 E"
Cs-137 30 6,15 4,85E"

Tabla 11.2: Isotopos de decaimiento rdpido de Iy Cs

Isotopo Vida media Cte Decaimiento (seg”) tasa
I-131 8,05 dias 9,97 x107 3,1x107
I-132 2,3 horas 9,17 x107 4,3 x107
I-133 20,8 horas 8,37 x107 6,9 x107
I-134 52,5 minutos 2,22 x107 7,9 x107
I-135 6,7 horas 2,87 x107 6,1 x107

Cs-138 32,2 minutos 3,59 x10™ 6,6 x107

Las figuras 11.16 y II.17 presentan una comparacion entre el modelo analitico y
algunos resultados medidos para la liberacion de isdtopos de I y Cs.
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14. Modelo de captura de Hidrogeno por el Zircaloy
El modelo provee la fraccion en peso de hidrogeno en la vaina durante las

temperaturas tipicas de operacion en el reactor (hasta 650 K). La fraccion total de hidrogeno

se calcula como suma de tres términos: H = H, + H; + H, donde H es la fraccion de hidrégeno

en ppm, H, es la concentracion inicial de fabrica, H; es la concentracion que proviene de la

desgasificacion interna del agua en el combustible (en ppm) y H. es la concentracion de

hidrégeno que provine del refrigerante. Para el calculo también se utilizan las dimensiones de

la vaina, el tamafio de la capa de 6xido sobre la pared externa de la vaina, la temperatura de la

vaina y el tipo de reactor (WR o BR).



La concentracion de hidrégeno que proviene del refrigerante también se evalia en la
subrutina que calcula el crecimiento de la capa de 6xido sobre la vaina y en el cuerpo del
programa es posible elegir entre un modelo u otro. H, ingresa en el programa en el archivo de

entrada, al igual que la cantidad de partes por millon de agua que contiene el combustible °*
33,37]

15. Discusion

Cada uno de los modelos incluidos en DIONISIO fue validado en forma separada de
su funcionamiento dentro del cédigo. Siempre que esto fue posible, se compararon las
predicciones de cada uno de ellos con datos experimentales. Se ha utilizado para cada modelo,
ya sea en forma directa o como testigo, el MATPRO, manual de uso especializado para la
construccion de codigos, fuente continua de consulta y contrastacion de problemas numéricos
afines a la simulacion de combustibles nucleares.

Muchos de los problemas tratados poseen mas de un tratamiento numérico incluido en
el codigo. El usuario es quien determina cual de ellos estara activo en una dada simulacion. El
tutorial del codigo explica como y de qué manera la eleccion de una u otra forma de
descripcion puede afectar la salida final.
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III. TRATAMIENTO DEL GAP Y DEL PROBLEMA DE
CONTACTO VAINA-PASTILLA

1. La conductancia térmica del gap (abierto/cerrado)

El tratamiento del gap en DIONISIO deviene en uno de los aspectos fundamentales del
codigo ya que la distribucion de temperatura y el modo de extraccion del calor del sistema
estan fuertemente relacionados a la presencia o no de gap, el ancho del mismo y el gas que lo
llena. Asimismo, dicha distribucion térmica es condicionante a todo el resto del calculo pues
la mayoria de los fendémenos involucrados dependen de la temperatura y/o de los gradientes
térmicos que se producen en el sistema. Por eso mismo determinar la conductividad térmica
de los materiales implicados ha llevado una gran parte del trabajo experimental relacionado a
los componentes de reactores nucleares generando, especialmente para el combustible y la
vaina, modelos ampliamente validados. Sin embargo para el caso de la conductividad del gap
aun hoy existen baches importantes en dos aspectos fundamentales. Por un lado existen pocos
datos experimentales; por otro, los modelos tedricos propuestos no son validos para todo el
rango de exigencias a las que deben responder los combustibles durante la historia de potencia
completa. Son muchas las situaciones que “vive” el gap a lo largo del tiempo de permanencia
dentro de un reactor: puede permanecer abierto durante gran parte de su historia mientras que
la composicion de gases, (debido a la liberacion durante el quemado de productos de fision
gaseosos de baja conductividad), la temperatura y la presion interna del elemento, varian con
el tiempo de irradiacion; o puede cerrarse para producir contacto vaina-pastilla (PCMI, Pellet
Cladding Mechanical Interaction), el cual dependerd del modo de contacto entre ambas
superficies y de la rugosidad de las mismas. Estas situaciones también dependen del tipo de
combustible, del material de la vaina y de las diferentes exigencias a las que someta a la barra
la historia de potencia del reactor. Por otro lado, las variables involucradas toman valores en
un amplio rango posible: por ejemplo la presion interna del gas de llenado va desde pocas
atmosferas al comienzo de la vida hasta las 77-100 al final de la vida; en el caso de gap
cerrado, la presion de contacto, parametro que resulta dificil de determinar, puede pasar de
unos pocos MPa hasta alcanzar valores de 50 MPa.

En la referencia [10] puede hallarse una revision de los modelos conocidos para la
conductancia del gap entre UO, y Zircaloy, en los casos abierto y cerrado. A continuacion se
resume el conjunto de modelos seleccionados para DIONISIO que da respuesta a la mayor
cantidad de situaciones vividas por el elemento combustible en operacion comparandolo con
algunos datos experimentales, poniendo especial atencidbn en las suposiciones y casos
particulares que otros modelos no predicen. En general, se observa que elegir un modelo
determinado supone resignar una respuesta a alguno de los factores que influyen en el
problema.

Modelo de conductancia del gap

Gap abierto: El primer mecanismo de transferencia de calor con gap abierto es el de
conduccion a través de la mezcla gaseosa que llena el espacio pastilla-vaina. Al comienzo de
la historia de potencia dicho gas es helio, en general a presion atmosférica o presurizado a
unas pocas atmosferas. Bajo irradiacion se liberan productos de fision gaseosos: basicamente



xenon (90%) y krypton (10%) mas otros en menor cuantia, que generan una mezcla de menor
conductividad que el helio puro. Las leyes de conductividades gaseosas estan dadas por

funciones del tipo® *:

k,=AT"
donde A; y Bi son constantes e i = He, Xe, Kr, otros. La composicion del gas es una funcion

del tiempo de irradiacion y la conductividad resultante de la mezcla se calcula en cada
instante a partir de la formula *:

n
kgasmix = Z ﬂi ‘xi
i=1

k.
,Bi = n—l
Xt Zl//,-jxj
g
donde
vy =9, 1+2.41(Mi -M, XMI' _0'142Mj)

(M, +M,f

“1/2 172 1/4)?2
) —2_% 1+% 1+ L3 M,
’ MJ' k] MJ'

M; y x; son el peso molecular y la fraccion molecular de la especie i1 respectivamente. Al
mismo tiempo, fendmenos como la densificacion, el swelling, el creep, las deformaciones
termoelastoplasticas, la relocacion y la fractura del combustible producen una variaciéon en el
ancho del gap con el tiempo de operacion del reactor. Si el gap es mucho mas grande que el
camino libre medio de las moléculas del gas, la conductancia toma la férmula sencilla:

k gasmix

gap =
Agap (t)

donde kgasmix €s la conductividad de la mezcla y Agp(t) €l ancho del gap que depende del
tiempo. La mencionada disminucion del espacio disponible para el gas de llenado asi como la
liberacion de nuevos gases producen la variacion de la presion interna del elemento que puede
alcanzar hasta 100 atmosferas al final de la vida. Dicha presion resulta de gran influencia al
considerar gaps proximos a cerrarse, como se verd mas adelante P *,

Cuando las dos superficies combustible-vaina se aproximan hasta distancias del orden
de los caminos libres medios de las moléculas del gas de llenado, la temperatura
inmediatamente adyacente a las superficies no es igual a la temperatura superficial, hallindose
una discontinuidad sobre las paredes que depende del libre camino medio de las moléculas de
cada componente gaseosa. Dicha discontinuidad se denomina salto en temperatura (“thermal

jump”’) y modifica la conductancia del medio en la forma:

gasmix

h o =
oA, O+T, +J,

gap

donde los coeficientes Jy y Jr son las distancias extrapoladas en la vaina y el combustible
respectivamente y dependen del tipo de material, la temperatura superficial, la presion interna



del gas y de un parametro de acomodacion que caracteriza el tamafio del salto térmico de
acuerdo al tipo de gas y material sobre el que se refleja.
De entre los diferentes modelos propuestos en la literatura para la conductancia entre

[1348] 56 elije para DIONISIO el que toma la forma:

h N i xi
gascond z

- =1\ |=M,T,,
I w5
@ g Py, +1)1 2R

superficies cercanas

ki

n
X+ D WX,

i#j
J=1

B =

medida en W m? K''. Donde Tgas s la temperatura, P la presion interna, y el cociente de los
calores especificos y a; el coeficiente de acomodacion. El modelo es valido hasta un ancho de
gap del orden de la rugosidad media de ambas superficies y resulta adecuado ya que se
calcula en funcién de cantidades promediadas, de evaluacion sencilla de acuerdo a las
variables que el codigo maneja. El coeficiente de acomodacion térmica del gas sobre una

_TO

T T, 0<a <1, donde Ty es la temperatura de

superficie particular se define como a =

las moléculas que arriban a la superficie de temperatura T y rebotan con temperatura T;; si
T,=Ts, a es 1 y las moléculas que rebotan estan completamente equilibradas con la superficie.
Para superficies rugosas estos coeficientes aumentan debido a la mayor probabilidad de
rebotes que una superficie irregular genera.

Tabla IIL.1: Valores de coeficientes de acomodacién térmica tomada de'”
Gas a gas-Zircaloy | o gas - combustible
He 0,071 0,34
Ar 0,16 0,8
Kr 0,85 0,85
Xe 0,85 0,85
H, 0,071 0,34
0, 0,2 0,85

Los valores de los saltos térmicos para una mezcla de gases se pueden estimar
directamente de los saltos térmicos de los gases puros. Para temperaturas entre 150-300 °C,
(Jv+Jr ) es del orden de 10” cm para He, 5x10™ cm para el Ar y menor que 10™ para el Xe.
La expresion dada para una mezcla es

RRAT
=,

Contribucion de la radiacion: Cuando el gap se encuentra abierto y la temperatura es
mayor a 300 °C, es necesario contemplar la contribucion a la conductancia dada por la
radiacion de cada superficie. Una expresion para este término esta dada en Olander”! como



A 40T’
M (e )+ (e, ) -1

donde ¢; es el factor de emisividad de cada superficie. La temperatura utilizada es el promedio

entre la temperatura exterior del combustible y la interior de la vaina. 6=5.67x10® W m™ K*
es la constante de Stefan-Boltzman. Los valores para los coeficientes de emisividad pueden
obtenerse de las expresiones:

£, =0.1906 —0.2166 exp(~3.79210°T)

g, =0.85
con T en el rango (373 — 1900) K. Para gaps pequeiios, la contribucion radiante es muy chica
comparada con la conduccion.

Gap cerrado: En condicion de contacto vaina-pastilla, suponiendo que ambas
superficies son rugosas, una parte del calor es transportada por conduccion entre los sélidos
en las regiones de contacto fisico y otra por conduccion gaseosa en las regiones en donde no
hay contacto, dependiendo también de la forma del mismo (plastico o elastico) ademas de la
magnitud de las rugosidades de cada superficie y la dureza de las mismas. La figura III.1
representa el fendmeno idealizado de dos superficies rugosas en contacto en donde d es el
ancho medio de la capa de contacto, aproximadamente igual a la suma de las rugosidades
medias de los dos s6lidos.

Zy

U0,

Ai

Figura IIl.1: Esquema idealizado de dos superficies de contacto con diferentes rugosidades.

Existen diversos estudios analiticos para obtener una conductancia de contacto.
Centikale and Fishenden'" representaron cada porcion de contacto sélido por un cilindro de
radio R;. Para N cilindros en contacto por unidad de area, el area asociada a cada cilindro sera

7R, = ]1] donde R; es el radio de la zona alrededor del contacto efectivo que forma la region

interfacial. Un andlisis de la conduccion del calor en esa geometria idealizada nos da una
expresion para la conductancia del gap en contacto solido-solido toma la forma:



Y2
_1 [ 2kaVJ R,
k. +k, tan_l(R%l_lj

=
Rl
La fraccion del area de contacto (Rl/Rz)2 se incrementa con la presion interfacial P; a
causa del aumento de la deformacion y puede aproximarse como

2 n
P
R Cte, [’j
R, H

donde H es la dureza MEYER?® de la superficie mas blanda y n un coeficiente a determinar
segin el modelo. Considerando que el radio medio del contacto de la superficie 1 es
proporcional a la raiz cuadrada del radio medio de la rugosidad (R;= Cte; 5" ), y que en la

expresion para hg es Rj/R, <<l y el arco tangente toma el valor n/2, la conductancia estara

h :C 1)1 2kaV
T HS" ke +k,

siendo el valor estimado 6ptimo de la constante C igual a la unidad. La suma de las

dada por la ecuacion

rugosidades medias de los dos sélidos se puede aproximar por (~4.4x10° m). Este modelo
puede mejorar levemente si se considera que el radio de contacto varia con una distribucion
seudo uniforme, esto quiere decir que el area alrededor del contacto es proporcional a su

tamafio. De este modo, la forma final de la conductancia de dos sélidos en contacto seral™!

2k k, ][Pj” J(tan6,.)? +(tan 6, )*

kp+k, N\H (82 +68,7)/2

donde tand, y tand, representan a las pendientes de las rugosidades de ambas superficies

h, = 1.45(

(ver figura III.1). Para una superficie ideal (que puede representarse por una funcioén

20
trigonométrica uniforme), tan@ =/1— donde A es la distancia media entre picos de cada

superficie.

Validacion de los modelos de conductancia térmica
La conductancia total del gap correspondiente a la suma de los tres términos descriptos

= hrad +h

gasmix

h

» +h, se utiliza dentro de las ecuaciones de distribucion de temperatura
presentadas en el capitulo II. La conductancia ingresa en la condicion de contorno de
transferencia entre la pastilla y la vaina.

La primera observacion que surgié a este modelo fue una discrepancia entre las
conductancias gaseosas numéricas y las medidas en funcion de la presion del gas dentro del

elemento, en especial para presiones bajas (menores a 2 atmdsferas) y en presencia de helio

> Un modelo para determinar la dureza Meyer del Zircaloy utilizada esta dado en MATPRO

por H = 4L _ exp(2.6034 + T(-2.6394x 107> + T(4.3502x 107 + T2.5621x107*)))
T

d>




en el llenado. Para suplir esa discrepancia se agregd un término a la conductancia que
depende de la presion interna y de la cantidad de He en la mezcla. Dicha componente, que se
ajusta en forma empirica, también contempla la variacion en las rugosidades de las paredes de

la vaina y de la pastilla.
Bogiona = 469 %107 exp(22.85x,,, ) expl=1.2x107(5,, +5,, JP,.. ~10))

donde xy. representa el porcentaje de He en la mezcla, Py, es la presion interna del gas en bar
y O; es la rugosidad del material i. Con dicho término agregado se compara el modelo con
datos experimentales. En la figura III.2 se presentan resultados del modelo con diferentes
gases de llenado del gap comparados con resultados experimentales®. En la figura II1.3 el

modelo se contrastd en detalle con datos obtenidos de la literatura ™ % ' ' en donde se

presentan valores de conductancias para diferentes rugosidades medias. En el grafico se
observan los intervalos abarcados en tres rangos distintos de rugosidades del UO, y de la
vaina de Zircaloy, 0.4-0.8, 1.0-1.5 y 1.8-2.5 pn en funciéon de la presion de contacto. El
resultado numérico considerando una rugosidad media de 0.6, 1.25 y 2.15 um cae dentro del

rango de los valores experimentales.

——100% He, 466 K
—0—89.4% He, 10.6% Xe, 473 K

8
. e —4—51.79% He, 48.1% Ar, 473 K
74 .D’ D\D\ —v— 100% Ar, 473 K
D/D
]
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Presion de Gas (MPa)

Figura II1.2: Conductancia en funcion de la presion interna gaseosa para diferentes mezclas.
Los resultados concuerdan con los proporcionados por Ainscough!”
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Figura I11.3 Modelo de conductancia para diferentes rugosidades y presiones de contacto.

Para probar el modelo en condiciones realistas bajo irradiacion se utilizaron los casos
que compusieron el ejercicio FUMEX I'?!, comparando las mediciones de temperatura central
alcanzada en el combustible con las predichas por otros codigos y por DIONISIO. Se observa
en la figura II1.4 una aproximacion aceptable a los resultados y una dispersion en muchos
casos inferior a las predichas por otros cddigos, teniendo en cuenta la multiplicidad de
situaciones presentes en las historias de potencia preestablecidas en FUMEX 1.
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Figura II1.4: Temperatura central experimental comparada con valores numéricos de
DIONISIO y otros codigos.

2. Modelo mecanico de contacto PCMI

El problema del PCMI (Pellet-Cladding Mechanical Interaction) ha sido de particular
interés en la industria nuclear desde sus primeros prototipos de elementos combustibles. Pero
a partir de los estudios llevados a cabo con el fin de incrementar el quemado y la vida util de



los combustibles ha tomado un nuevo enfoque tanto en el aspecto tedrico como en el de su
simulacion, ya que el dafio de las vainas por este mecanismo es el limite mas severo que se
impone al elemento combustible y su vida dentro del reactor. Por otro lado, ain a bajos
quemados, el PCMI, sumado a la corrosién bajo tension, es un factor limitante de rampas
severas asi como causante de posibles fallas en operacion. Para analizar el fendmeno se deben
tener en cuenta diversos aspectos que hacen al mismo:

1) La fragmentacion de la pastilla de combustible que se produce durante las primeras
rampas de la historia de potencia debido a las tensiones térmicas. Estas fisuraciones se
orientan preferentemente en direccion radial y axial, reducen las tensiones de la pastilla y
disminuyen el espacio entre la vaina y la pastilla contribuyendo a la denominada relocacion
del combustible.

2) Con el paso del tiempo, el creep de la vaina y el swelling de la pastilla llevan al gap
a cerrarse total o parcialmente. El aumento radial de la pastilla puede dar lugar, en caso de gap
cerrado, a arrugas circunferenciales en la superficie de la vaina, conocida como “efecto
bambu” (figura IIL.5).

3) La dilatacion térmica de la pastilla sumada al creep y al swelling producen la
gradual reducciéon del dishing y los espacios existentes entre las fisuras generando nuevas
improntas en la vaina (arrugas secundarias).

4) En condiciones de fuerte PCMI, el estado mecanico del sistema pastilla-vaina ya no
puede diferenciar tensiones externas de las internas, moviéndose casi como un conjunto. La
vaina acomoda los fragmentos de la pastilla y ésta sostiene a la vaina. Por otro lado, la
enrarecida atmoésfera debido a la liberacion de productos de fision (sobre todo los corrosivos),
comienza a generar el fenomeno de SCC sobre todo en zonas propicias para ello (figura I11.6).

MTVAINA

Walores masimos

Pastilla

0,80 £ ¢ 44,65 mm.

Figura II1.5: Deformacion localizada de la vaina debida al PCI. Efecto “bambu”.

Figura I11.6: Fisura de la
vaina inducida por SCC
en condiciones de PCMI




Si bien los fendmenos de creep y swelling son los responsables del PCMI durante la
mayor parte del tiempo en que éste se produce, las fuertes dilataciones térmicas sumadas al
SCC son los fendmenos mas importantes en cuanto a la posible rotura de la vaina. A esto
ultimo se debe agregar el posible contacto diferenciado que se produce frente a dos
fragmentos de la pastilla fisurados. Siendo el anélisis realizado en DIONISIO bidimensional,
este ultimo aspecto no es tenido en cuenta en el cuerpo del programa ya que requiere ademas
un analisis detallado de la tension tangente (“hoop stress’) asi como la posibilidad de friccion
entre la pastilla y la vaina en direccion tangencial. Este andlisis se realiza en forma
independiente en el codigo como se vera en el capitulo IV.

El contacto numérico se expresara por medio de restricciones al prohibir la
interpenetracion de las superficies. Sobre cada uno de los dominios se utiliza una formulacién
irreducible en los desplazamientos y multiplicadores de Lagrange en el tratamiento de las
fuerzas sobre la frontera para unir los subdominios mencionados. Todo esto deriva de un
principio de trabajos virtuales suponiendo una ecuaciéon de continuidad para los
desplazamientos en la frontera entre ambos dominios en donde no se considera ademas la
existencia de deslizamiento debido a que para el tratamiento del elemento combustible se
toma so6lo media pastilla y se restringe el grado de libertad de traslacion. Esta aproximacion
no esta alejada de la realidad ya que la pila de pastillas no permite el libre deslizamiento sobre
la pared de la vaina, con excepcion de las pastillas de los extremos.

Debido a que los modelos son bidimensionales, restringiremos el analisis de todos los
casos de prueba a problemas de tension y/o deformacion placa o con simetria de revolucion,

en el intento por chequear los algoritmos en las mismas condiciones que los casos analiticos
[17, 18,19]

Algoritmo de resolucion numérica

El algoritmo utilizado para resolver el problema de contacto es tomado y adaptado de
la Bathe et al *'), en donde se realiza un tratamiento general del problema del contacto plano
y axisimétrico en donde se contempla la posibilidad de friccion, deslizamiento y separacion

(13211 'Para el presente trabajo se adopté ese algoritmo para el

entre los cuerpos involucrados
tratamiento particular de problemas de contacto en casos de deformacion plana o simetria
axial en donde la condicién de contacto se considera siempre sin deslizamiento entre los
cuerpos. El algoritmo presenta algunas caracteristicas particulares: a) el potencial total de las
fuerzas de contacto se incluye en la formulacién variacional para reforzar las
compatibilidades geométricas a lo largo de la superficie de contacto; b) en la region de
contacto, las tensiones de superficie se evaliian a partir de las fuerzas aplicadas, consideradas
como fuerzas nodales equivalentes (en el sentido de los trabajos virtuales); c) esas tensiones
de superficie se utilizan en la decisiéon de cuando un nodo permanecerd en contacto fijo,
sufrird deslizamiento o se separard del receptor; d) el nimero de ecuaciones que determinan
las condiciones de contacto se ajusta dindmicamente a lo largo de cada iteracion.

Como resultado del contacto entre dos superficies se desarrollan fuerzas iguales y de
sentido opuesto sobre la fuente y el receptor que seran las responsables de eliminar la
superposicion numérica. Las fuerzas normales son de caracter compresivo mientras que las
tangenciales deben satisfacer la ley de friccion correspondiente.



De acuerdo a la figura II1.7 y su magnificacion, un nodo K de la fuente se supone en
contacto cuando dicho nodo penetra la superficie del receptor en la iteracion (i-1). En ese caso
la fuerza de contacto en la iteracion (i) es cero y se genera en la iteracion siguiente al eliminar
la superposicion entre los cuerpos. La figura muestra coémo el nodo K que pertenece al cuerpo
fuente entra en contacto con el segmento j con nodos 4 y B del receptor. Los parametros
involucrados son:

XA Xg Xk = coordenadas globales de los nodos 4, By K.

Xc = coordenada global del punto en donde se producira el contacto fisico con el receptor.
Ax = superposicion.
d; = largo del lado j.

ng y n, = vectores unitarios a lo largo de las direcciones (s, r) del sistema isoparamétrico de
coordenadas a lo largo del receptor.

Bi = parametro que sefiala la localizacion fisica del punto de contacto.

Ak = fuerza de contacto del nodo K y el punto C. Notar que la fuerza se distribuye cobre
el lado j con una interpolacion lineal.

Aa =-(1-Bj) Ak

A =-Bjik

Para la formulacion de este problema se utiliza la notacion incremental de Bathe!'” a
la que se impone la condiciéon de contacto agregando a las condiciones del potencial
variacional usual, el potencial de las fuerzas de contacto con las restricciones compatibles con
los desplazamientos del contorno, obteniéndose para el funcional la expresion

IT, =T1-X W, donde II es el potencial usual sin las condiciones de contorno y la sumatoria
k

es el incremento dado por las fuerzas de contacto en cada nodo k. Este término se interpreta
como la contribucién del multiplicador de Lagrange para imponer la condicion de contorno.
Este funcional varia de acuerdo a los pardmetros involucrados segun sean los diferentes
comportamientos del problema, esto es si se considera el caso con o sin deslizamiento entre
los cuerpos, y es construido de modo de generar la ecuacidon incremental apropiada en
términos de los trabajos virtuales.
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Figura IIl.7: Esquema de los parametros involucrados entre el RECEPTOR y la FUENTE.



Ecuacion en MEF: La ecuacion incremental en elementos finitos, incluyendo las
condiciones de contacto, es generada después de imponer estacionariedad en el potencial e
igualar a cero alcanzando la forma final:

[ e O o]
0 AAY 0 5.
donde
AUY =vector de los desplazamientos incrementales en la iteracion i.
ALY = vector incremental de las fuerzas de contacto en la iteracion i.
K = matriz de rigidez usual en la iteracion i-1.
Kc(i'l) = matriz de rigidez de contacto en la iteracion i-1.
F = vector de fuerzas nodales equivalentes por las tensiones elementales en la iteracion i-1.
R = vector de fuerzas externas.

RV =vector de las fuerzas de contacto en la iteracion i-1.
81D = vector de superposicion.

Cada nodo del cuerpo fuente de contacto (K ) y cada uno de los dos receptores 4 y B
correspondientes contribuyen a formar los vectores K™, R."V y 8. con dos componentes,
una por cada direccion global. La expresion para cada una de esas contribuciones se da a

continuacion
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e D] I 1 0]]
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Una dificultad importante del algoritmo se encuentra al momento de determinar el tipo
de estado en el que se encuentra el nodo en contacto, cuando se determina el vector Rc(i'l), a
través del cual el algoritmo decidira si el problema corresponde al caso de soldadura, contacto
con deslizamiento o separacion. En este trabajo se han aliviado muchas de las dificultades
inherentes a ese problema pues como se contempla sélo la posibilidad de un contacto sin
deslizamiento, no se debe considerar el comportamiento de las tensiones normales y
tangenciales de acuerdo a la ley de friccion elegida.

Después de la iteracién (i-1) se conocen los desplazamientos nodales U'™" y el vector
diferencia de fuerzas nodales ARV=FC)-R. Este ultimo, para aquellos nodos que no
pertenecen a las superficies de contacto, es simplemente menos el balance de fuerzas en la



iteracion (i-1), mientras que para los pertenecinte a las superficies contiene la fuerza
correspondiente a Rc(i'l).

A partir del vector diferencia de fuerzas nodales, por una interpolacion lineal de los
desplazamientos, se calculan las tensiones normales y tangentes sobre cada nodo involucrado
y de alli se obtienen los correspondientes incrementos en la fuerza de contacto Ay , donde H =
K, Ay B para el paso (i-1) que serviran de entrada en la siguiente iteracion

En el caso general mencionado, a partir de las tensiones normales y tangenciales, se
determinard la condiciéon de separacion, deslizamiento o soldadura, de acuerdo a los

coeficientes L y g entre los materiales %',

Casos de prueba

Un caso tipico de analisis del contacto entre dos materiales, que posee solucion
analitica, viene determinado por el conjunto de los denominados “problemas de Hertz”, el
cual consiste en una esfera un o cilindro de un dado material que contacta a una superficie
plana. Dicho problema se resolvid en simetria axial y en deformacion plana utilizando el
algoritmo de DIONISIO. En la figura II1.8 se adjunta una malla tipo con la que se realiz6 el
analisis en donde se observan los elementos “suaves” que restringen los grados de libertad de
traslacion de la fuente. El grafico de la figura II11.9 compara el vector desplazamiento sobre el
plano z=0 con la solucién analitica y cona la obtenida por el programa COSMOS. Las figuras
[1.10 y HI.11 grafican las componentes radial y tangencial del tensor de tensiones sobre el
plano z=0 y las componentes radial y axial del mismo tensor sobre el eje z dentro del receptor.
Las tensiones calculadas analiticamente corresponden al caso fuera de la region de contacto,
es decir en la superficie exterior al circulo de contacto de radio a = 0.2459.

Elementos suaves (E(M. Young)=100; v(M.

Poisson)=0.3)
E=10000
v=0.3
E+£1000 P
v v=0.3 > S
Detalle de la zona de contacto en donde se
observa la posicion de los nodos
contactores y receptores
z %

Figura I11.8: Malla de elementos finitos para el problema de Hertz. Se detallan los nodos con

desplazamientos prescritos y una ampliacion de la zona de contacto.
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Figura II1.9: Desplazamientos sobre el plano z=0 en el problema de Hertz axisimétrico.
Caso analitico comparado con el resultado numérico.
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Figura II1.10: Tensor de tensiones sobre el plano z=0 en el problema de Hertz axisimétrico.
Resultados analiticos y numéricos. El caso analitico se grafica fuera de la region de contacto.
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Figura IIl.11: Tensiones sobre el eje z (r=0) en el receptor. Resultados analiticos y
nUMEricos.
En la tabla II1.2 se adjuntan los resultados de fuerza de contacto normal y cantidad de
deformacion provistos por DIONISIO y el programa COSMOS comparados con los

calculados analiticamente. Tanto los graficos como la tabla muestran una notable paridad en
las predicciones.



Tabla I11.2:. Penetracion y fuerza de contacto, resultado analitico y numérico.

Analitico | COSMOS | DIONISIO
§ deformacion plana (cm) |-0.133 x10™ | -.97813x107 |-.90866 x10~
§ en simetria axial (cm) | -0.3x107 | -31674x107 | -.32346x10
F contac‘Fc,) normal en ] 5 6415 5 5044
deformacion plana (N)
F tact |
contacto nortat € 0.1357 0.15855 0.1618
simetria axial (N)

3. Problema de contacto Vaina-Pastilla bajo irradiacion
Experimentos M oxP

En el marco del programa 6xidos mixtos (U,Pu)O, llevado a cabo en la CNEA, se
construyeron prototipos que fueron irradiados en el reactor HFR-PETTEN (Holanda). Dos de
las barras que componian el experimento, A.1.2 y A.1.3, fueron sometidas a una historia de
potencia similar, hasta alcanzar un quemado de aproximadamente 15 MWd/KgU durante 531
dias efectivos de irradiacion. Posteriormente a la barra A.1.3 se la sometié a una fase final de
grandes rampas de potencia altamente exigentes. Durante esta Ultima fase se detectd un
incremento en la actividad del circuito primario por lo que el experimento tuvo que ser
interrumpido. Una inspeccion visual detectd un pequeiio agujero circular en la vaina similar a
los producidos por fallas SCC. Se observaron, asimismo, las deformaciones tipo bambu sobre
la vaina, medidas por la técnica de corrientes de Eddy (figura I11.12).

Se utiliza el cédigo DIONISIO para estimar la deformacion final de la vaina asi como
el ancho de gap a fin de vida en cada barra.

CCRRIEMTES DE EDDY. BARRA A1 2

EEY EEX

ANTES DE L& IRRADIACION

DESPUES DE LAS RAMPAS DE POTEMCIA

Figura II1.12: Deformaciones de la barra A.1.3 medidas por la técnica de corrientes de
Eddy.



En las figuras III.13 se presenta la evolucion de los radios central y superior de la
vaina en la zona de simulacion, que corresponden al plano central y al extremo de una
pastilla-vaina respectivamente. También se grafica la diferencia entre ambas medidas para
comparar con el resultado medido experimentalmente a fin de vida para las barras A.1.2 y
A.1.3. Los resultados numéricos coinciden con los medidos ademés de observarse la
diferencia relativa entre las deformaciones de la primera barra, sometida a una potencia
estacionaria, y la segunda, después de ser sometida a la exigencia de la ultima serie de rampas

finales.
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Figura I11.13: Evolucion de los radios superior y medio de la vaina y su diferencia para los
experimentos A.1.2 y A.1.3
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Figura III.14: Evolucion de las superficies de contacto y tension tangencial para las barras
Al2yA.13

Las figuras II1.14 presentan la evolucion de los radios interno de la pastilla y externo
de la vaina junto a la tension tangencial. Puede apreciarse el cambio de signo de la misma al
producirse el contacto pastilla-vaina. El gap final en el experimento fue estimado en 8 a 12
um, que coincide con el obtenido por el codigo DIONISIO.

Experimentos CONTACT333

Los experimentos CONTACT fueron disenados para analizar el comportamiento de
combutibles PWR bajo condiciones de exigencia mecanica que forzardn el contacto pastilla-
vaina en diversas situaciones. Las barras fueron irradiadas en un loop que simula un reactor
de agua presurizada dentro de un dispositivo movil, pudiendo mantener una potencia mas o



menos constante durante todo el experimento. CONTACT 1 se irradi6 a una potencia cercana
a los 400 W/cm hasta alcanzar un quemado de aproximadamente 22 MWd/kgU con una
presion interna de 1 MPa de helio mientras que el CONTACT 2 se irradié con potencia
cercana a los 250 W/cm y una presion de helio de entre 0,1-0,2 MPa. La barra se extrajo
tempranamente (5,5 MWd/kgU de quemado) debido a una falla en los sistemas de adquisicion
de datos y se reemplazo por otra de similares caracteristicas denominana CONTACT 2bis que
se mantuvo bajo irradiacion hasta alcanzar los 12,4 MWd/kgU.

Basicamente se midieron las deformaciones radiales de la vaina, la presion interior, los
gases liberados por tipo e isétopo y la temperatura central. Dichos resultados experimentales,
ademas del analisis post irradiacion de la estructura interna del combustible, se comparan con
los resultados numéricos obtenidos con DIONISIO. En esta seccion se presentan algunas
conclusiones generales del experimento relacionadas al PCMI. En general se observa que para
el experimento CONTACT 1, de mayor exigencia térmica, el contacto pastilla vaina provoca
mayores deformaciones finales en la vaina que el experimento CONTACT?2 (figura III.15).
Por otro lado la deformacion predicha numéricamente para este ultimo experimento es mayor
que la observada experimentalmente. Por otro lado la deformacion predicha numéricamente
para este ultimo experimento es mayor que la observada experimentalmente. Este hecho
particular coincide con el desconcierto de los autores del experimento que no pueden explicar
el motivo de sus mediciones negativas. Ellos proponen como explicacion problema en la
distribucion de los transductores que utilizaron para medir.

m  Resultados Exp. CONTACT 1
Calculado con DIONISIO

® Resultados Exp. CONTACT 2 bis
Calculado con DIONISIO

Deformacion (um)

Quemado (MWd/KgU)
Figura I11.15: Deformacion de la vaina para CONTACT 1 y CONTACT?2.

Las figuras III.16 presentan la evolucion del radio interno de la vaina junto al de la
pastilla, superpuesta a la tension en la direccion tangencial (hoop stress), en donde puede
apreciarse que la misma toma valores positivos altos al porducirse el contacto.
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Figura I11.16: Evolucion de las superficies de contacto y tansion tangente para CONTACT 1
y CONTACT 2.
4. Discusion

El fenomeno de PCMI es, sin duda, el mas complejo de abordar en cualquier codigo de
simulacion de quemado de combustible. No s6lo por la complejidad numérica al tratar el
contacto entre dos superficies sino también por la correlacion entre el PCMI y demads
fenomenos fisicoquimicos que suceden, tanto en la pastilla como en la vaina o en el gap. En
particular, el tratamiento térmico de este ultimo resulta condicionante para el calculo y
depende asimismo del contacto entre las superficies involucradas. El modelo de conductancia
del gap se construye con una componente de radiacion, un término de conductancia de mezcla
de gases dado por el MATPROM™!, al que se le agrega la conductividad de contacto dada por el
modelo de Mikin® y la correccion para bajas presiones gaseosas de propia autoria. Este
modelo permite obtener excelentes resultados al reproducir los datos experimentales de
conductividad gaseosa ademds de concordar adecuadamente con la mayoria de los
experimentos de contacto con los que se lo comparo.

El algoritmo de contacto mecéanico, por otro lado, describe con cierto margen de error
algunos de los problemas analiticos tipicos de la literatura ademas de pasar satisfactoriamente
la comparacion con codigos de elementos finitos comerciales y con otros resultados de
simulacion de PCMI®"**7%  También muestran un buen comportamiento al utilizar
DIONISIO aplicado a situaciones ideales ©* asi como las comparaciones con situaciones
reales bajo irradiacidn, en donde puede apreciarse el excelente acoplamiento con los restantes

: e L gs o [12,22,232526,27
modelos fisicoquimicos incluidos en el codigo!' %2> I
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IV. FRACTOMECANICA EN VAINAS DE ZIRCALOY DE
BARRAS COMBUSTIBLES EN OPERACION.

1. Introduccion a la Mecanica de Fractura Lineal Elastica (LEFM) y Plastica (EPFM)

La mecanica de fractura se propone determinar bajo qué condiciones de carga y
deformacion una fisura presente en un material se propagard. El tema tiene obvias e
importantes implicancias tecnologicas, econdémicas y de seguridad. El parametro de
intensidad de tensiones (K) es un elemento caracteristico de la mecéanica de fractura y su
determinacion resulta de importancia relevante. De acuerdo a los tres modos tipicos de carga
del cuerpo fisurado, existen tres parametros K. Entre ellos, el MODO I es el mas importante
desde el punto de vista técnico y corresponde al modo normal de carga: la tension aplicada es
normal al plano de la fisura y tiende a abrirla mientras el vértice de la fisura se desplaza en
forma perpendicular al plano de la misma. El factor de intensidad de tensiones asociado al
Modo I puede ser calculado en condiciones puramente eldsticas, en lo que se ha denominado
Mecanica de Fractura Lineal Elastica, LEFM.

Para caracterizar la resistencia a la fractura de un material para cada modo de carga, en
forma independiente de la geometria y dimensiones de la pieza, se define el factor de
intensidad de tensiones

K=c+ma
donde o es la tension remota aplicada y a es la profundidad de la fisura. Un dado material

falla, es decir, la fisura se propaga, cuando K alcanza su valor critico K¢. Las componentes
del campo de tensiones en un cuerpo lineal elastico fisurado tienen la forma

K
0; =—— f::(0)+ otros términos
0= oy 170)

donde r y 0 son las coordenadas polares medidas a partir del vértice y el plano de la fisura y
presentan la conocida singularidad del campo de tensiones en el extremo (tip) de la misma.
f;©®) es una funcién que depende de la orientacion de la fisura en el espacio™. El primero es

el término principal y los subsiguientes introducen correcciones de menor orden.

Si en las inmediaciones de la fisura el material presenta comportamiento ductil, la
deformacion total contiene componentes plasticas y las consideraciones en LEFM no son
validas. Se hace entonces necesaria la inclusion de efectos plésticos en el célculo en lo que se
denomina Mecénica de Fractura Elastoplastica (EPFM). Por otra parte, la dependencia con la
temperatura de los parametros fisicos y la presencia de gradientes térmicos introduce nuevas
modificaciones en los calculos.

Técnica de la Integral J (TEJ)

Uno de los pardmetros mas utilizados en mecanica de fractura para caracterizar el
grado de estabilidad de una fisura es la Integral J, que define la intensidad de la tension y la
deformacion plastica en la region que rodea el extremo de la misma. Es una funcion de la
tension aplicada, de la deformacion en el entorno de la fisura, del tamafio y de la geometria
del cuerpo. Este parametro es andlogo a K y se relaciona en forma sencilla con él. La mayor
diferencia entre ellos es que J representa la intensidad del campo elastopléstico que rodea el



extremo de la fisura mientras que en LEFM so6lo importa la intensidad del campo elastico
circundante. El método de la integral J, junto al del desplazamiento de apertura de fisura
(COD), es el mas usado actualmente para la determinacion de las condiciones de fisura y es
sencillo de calcular numéricamente.

Especificamente, la integral J se define mediante el balance entre la energia interna de
desplazamiento U y el trabajo externo de las fuerzas de traccion ¢ aplicadas sobre el volumen
encerrado en un camino L alrededor de la fisura, caracterizado por la normal n. Dicho camino
debe encerrar la zona de comportamiento elastoplastico. El ultimo término de la ecuacion es
la modificacion por temperatura y representa la energia térmica del problema, donde A4 es el
area encerrada dentro de la curva L, S es el coeficiente de expansion térmica, y la delta de
Kroneker determina que so6lo influyen en el balance de energia los términos principales del

tensor de tensiones.(Figura IV.1)

_ ﬁui oT
J = fUdy—y;"_LdL+ £Bcij5,-jaxd/1
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/ . Figura IV.1 Camino de
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X probeta estandar
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Si la integral J se evaltia en la regiéon dominada por el campo elastico, o sea, la region K;, ésta
se relaciona con el factor de intensidad de tensiones a través de la sencilla ecuacion:
1+k
donde k=3-4v, n = B es el modulo de corte, £ es el modulo de Young y v es el
2(1+v)
coeficiente de Poisson!'*?.

Al incrementar la carga sobre un material dado con una fisura a, la region pléstica
comenzara a dominar el campo de la fisura y el valor obtenido para J ya no podra relacionarse
con el K de LEFM. Si contintia incrementandose, el extremo de la fisura se redondea y se
alcanza un valor critico Jj, a partir del cual la fisura crecera en forma estable y ductil. J, es el
punto critico y es una medida conservativa de la tenacidad a la fractura ductil del material.

La expresion analitica de la integral J en el caso de un material elasto plastico con
geometria tubular de radio R y presion interna P depende y estd limitada por los valores que
toman las relaciones entre el radio R, el ancho de la fisura a y el espesor del tubo t. Los
valores de las constantes involucradas son similares a la expresion anterior.

K2 Gzie n+l1
Jy =Jy+Jp =t ta—"M (¢t —a)alt)h(a/t,n,t/R) F -
E 2 2(t = a)o ]

J3(R +a)




donde a y n son constantes de la relacion plastica entre la deformacion y la tension y h es una
funciéon geométrica de probeta finita. Esta ultima expresion presenta dos términos
correpondientes a las contribuciones elastica y plastica.

En la figura IV.2 se presentan los resultados del célculo de J elastoplastico realizada
con el algoritmo utilizado en DIONISIO y una comparacion con resultados analiticos. En la

tabla se resultados se incluyen también los valores calculados por otros autores ™.

Jelést!co

8 . é%%::o 6/cy Jref[2] Jteo Jecal

0.1 0.14 0.1649 0.1504

T N 0.2 0.55 0.6596 0.6016
2 0.3 1.26 1.4841 1.3722
g 0.4 2.55 2.6385 2.4937
£ 0.5 3.80 4.1226 4.0767
e | 06 5.64 5.9366 6.7015

Tensién Aplicada (N cm™)

Figura IV.2 Comparacion entre el resultado numérico y el analitico para la integral J en
EPFM y tabla asociada

2. Propagacion de fisuras: Curva Ry crecimiento de fractura ductil

Muchos materiales, especialmente asi disefiados, presentan un crecimiento de fisuras
no catastrofico. Esto es, con un J que supere los valores umbrales, la fisura no evoluciona
descontroladamente sino que crece en funcion del tiempo y de las condiciones de tension a las
que se somete al material a través de una curva denominada resistencia al crecimiento de
fisura (Jr, resistence curve o R-curve.). Al aumentar la J aplicada al tip de la fisura, se
producen diferentes estadios de deformacion graficados en la figura IV.3. Inicialmente se
observa una deformacion pléstica y redondeo del vértice original (“Blunting”), en estos
instantes iniciales la curva es lineal hasta el J umbral o J de rigidez a la fractura en donde
comienzan a actuar micro mecanismos de fractura propiamente dicha y se genera el
desgarramiento ductil con el correspondiente crecimiento (este punto en donde comienza el
avance de la fisura es impreciso y muy dificil de determinar, mucho mas impreciso que el
punto de tensién de fluencia del 0.2%)"*. Un material presenta un crecimiento de fisura

estable cuando la funcion de intensidad J es igual a la curva R y cuando %a < dJ a En

cambio la fractura crecerd en forma inestable cuando el primer miembro es mayor que el
segundo. La pendiente de la curva Jr en algin estadio del crecimiento de a, proporciona
informacion acerca de la estabilidad de ese crecimiento.

Una modificacion de la condicion de inestabilidad se provee al introducir un modulo
de desgarramiento que permite definir el crecimiento estable y toma la forma:

E (dJ
TDeS = ) [j
o, \ da



donde o) es una tension suma de la tension de fluencia y una tension maxima en un ensayo
de traccion uniaxial que depende del material y tiene en cuenta el endurecimiento. Utilizando

el modulo de desgarramiento cuandoJ > J, se obtiene que 7, =T, .

dJ/da

g
'E Extension estable. “Desgarramiento Ductil”
o
é —
=
14
| Redondeo o “Blunting” En zona Jirmhea
Fisura inicial B a,= longitud inicial de la fisura

T T T T T T T T
0 1 2 3 4

a/a0

Figura 1V.3: Diferentes estadios de crecimiento de fisuras y curva R asociada (ideal)

Para que exista un crecimiento estable controlado por J, es necesario que exista
deformacion controlada en el entorno de la fisura con la posible excepcion de una pequeiia
zona en el vértice, debido a que en estas condiciones son validos los calculos incrementales.
Para ello, la primera condicion necesaria sera que da en cada paso sea mucho menor que la
zona controlada por J (los caminos de calculo de la integral, figura IV.1). Una segunda
condicion que garantiza un régimen de carga predominantemente proporcional llevard a

1 dJ 1 . .
que—— >> — donde S es la zona de influencia de J.
J da S

El modelo aplicado a vainas de Zircaloy bajo irradiacion y sometidas a extremas
temperaturas y cargas variables presenta un numero elevado de suposiciones que llevan al
modelo hasta los limites de su validez. Sin embargo el Zircaloy presenta endurecimiento con
el aumento de la irradiacién y dicho endurecimiento eleva la curva-R™. Al mismo tiempo las
cargas aumentan levemente en el tiempo aunque considerando espacios temporales acotados
es posible suponerlas constantes y uniformes (considerando las simetrias del problema).

Otro aspecto a tener en consideracion al analizar predicciones de crecimiento de fisura
es el tamafio de las vainas. Si bien el pardmetro J umbral no depende del tamafio de la
muestra, las condiciones analizadas si se modifican con la magnitud de la fisura en relacion
con la zona de influencia de la integral J asi como el ancho total del material. Esto quiere
decir que cuando la fisura alcanza valores mayores que el 75% de la vaina las expresiones
aqui analizadas dejan de ser vélidas. Por otro lado, la curva R es una curva ideal ya que no se
conocen valores para material bajo irradiacion.

3. Fallas en vainas de Zircaloy
Los procesos involucrados en las fallas de vainas de combustibles en operacion son de
caracter diferente y mutuamente relacionados por lo que obtener un modelo completo de este



problema resulta extremadamente complicado, ain bajo las simplificaciones que conlleva
todo modelo numérico. Basicamente cuatro son los fendmenos que influyen en la falla de una
vaina:

1) PCMI: la fuerte interaccion mecanica entre la pastilla y la vaina especialmente en
regiones fisuradas de la pastilla o en la zona de interfase pastilla-pastilla. Sobre estas
zonas no solo se genera una distribucion de tensiones pronunciada sino que ademas se
produce una gran concentraciéon de productos de fision como iodo o cecio, ambos
factores criticos en la corrosion bajo tension.

2) El coeficiente de rozamiento entre el material de la vaina y el de las pastillas,
fuertemente dependiente de la rugosidad de las superficies, que va a aumentar la
fuerza tangencial sobre la vaina en la direccion de apertura de las fisuras.

3) Usualmente las fallas en vainas ocurren en el marco de fuertes rampas de potencia que
impiden la posibilidad de relajar tensiones en poco tiempo.

4) Existe una fuerte influencia de la estadistica ya que cientos de vainas sometidas a las
mismas condiciones so6lo producen un porcentaje de fallas muy bajo, lo que lleva con
frecuencia a incluir modelos probabilisticos en los analisis de fractura.

El modelo incluido en DIONISIO no considera el cuarto factor ya que contempla un
iniciador de tamafio predeterminado por el usuario. De este modo no se consideran esos
primeros estadios de formacién de cracks intergranulares y se suponen defectos internos
suficientemente grandes como para concentrar tensiones y comenzar la propagacion de la
fisura. Por otro lado, analisis experimentales de condiciones mecanicas del Zircaloy muestran
la fuerte dependencia de sus constantes constitutivas con la historia térmica a la que se somete
el material'''!. Gran cantidad de analisis experimentales y teéricos se ha realizado en este

sentido basicamente sometiendo tubos de Zircaloy en presencia de iodo a fuertes
[8,9,10]

presiones

Bajo la suposicion de corrosion bajo tensiones por iodo, la propagacion de una fisura se
produce cuando la funcidn de intensidad de tensiones J es mayor que el umbral de crecimiento
de fisura transgranular Js... El mecanismo de propagacion ocurre bajo tension moderada y con
una atmosfera con alta concentracion de iodo. El modo de este mecanismo es por tension bajo
corrosion transgranular, es fragil y su velocidad de propagacion se considera controlada por
las condiciones sobre el fip de la fisura, la intensidad de tensiones, la temperatura y la
cantidad de iodo disuelto en la atmoésfera, fenomenos que son variables dentro del cuerpo del
programa y se actualizan con el tiempo. La velocidad de propagacion del crack bajo I-SCC se
expresa como:

0 si J<Jg,
da

aa _ J n Q ‘
dt CF(,) — | exp| —— siJzJ,.
( 2)(JSCCJ p( RTJ s

donde C es una constante en m/s, n es una constante adimensional que para el Zircaloy-2/-4
ronda el intervalo [1,35-1,5], Q es la energia de activaciéon que depende de la temperatura y
toma valor en el intervalo [33-45] kcal mol™ para bajas temperaturas (<300 °C) y [19-33] para



la region de altas temperaturas. Jg.. es el umbral de intensidad de tensiones y depende de la
textura del material, la temperatura y la irradiacion y bajo condiciones normales de operacion,
puede caer dentro del intervalo [250 1.000] N m™. F(I,) es una funcion adimensional de la
cantidad de iodo en la atmosfera.

F(,)

T T T T T
5 4 3 2 El 0

Log(concentracion de 1) (mol m'z)

Figura 1V.4: funcion adimensional F(1,).

Bajo condiciones de alta tension el crecimiento de fisuras se supone ductil y
controlado por la curva de resistencia Jg para el Zircaloy. Como no existen mediciones de la
curva Jg para el material irradiado, se utiliza una idealizada como la de la figura IV.5 para
determinar el incremento de la fisura. Dada una funcidon de intensidad de tensiones J y un
tamafo de fisura a, el incremento da se puede hallar imponiendo la propagacion de la fisura
segun la curva Jg, o sea:

da=0 si J(a) <J,(a)
da+#0 si Jy(a+da)=J(a)
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Figura IV.5: Curva Jy ideal para el Zircaloy

Cdlculo de los parametros involucrados en el cuerpo del programa. Implementacion.



La estructura de calculo de evolucion de fallas en el cuerpo del codigo DIONISIO se
realiza a través de la funcion FRACTURA VAINA. La misma es llamada s6lo si el usuario
determina al inicio, si existe o no fisura en la vaina, especificando su tamafo. En dicho caso el
codigo va a la subrutina llevando la distribucion de presiones y la temperatura de la vaina, el
inventario de productos de fision liberados, si existe o no contacto pastilla vaina, y el tipo del
mismo. Con esas condiciones de exigencia, la subrutina calcula el factor de intensidad de
tensiones sobre la fisura y genera la condicion para evaluar si la fisura crecera o no.

En el apartado II.13 se realiz6 un andlisis de concentraciéon de productos de fision
involucrados en los procesos de I-SCC. Esos modelos son independientes de la existencia o
no de fractura en la vaina y el detalle del inventario de dichos productos liberados al gap y
zonas relevantes a medida que el quemado evoluciona son un aporte esencial de DIONISIO.

La implementacion del célculo de la integral J conlleva un tratamiento numérico
separado del cuerpo del programa principal. El dominio a tratar se ejemplifica en la figura
IV.6 y corresponde a un tubo delgado con una fisura ya formada. Las constantes materiales
del tubo corresponden a las de Zircaloy a la temperatura del momento en que se llama a la
funcién. Asimismo, las presiones sobre la pared interna corresponderan a la presion interior
del elemento y a las tensiones de contacto (en caso de que éste ocurra) que pueden tener o no
componente tangencial, segin sea el modulo de rozamiento pastilla-vaina. Por otro lado, la
cantidad de I en la atmésfera modificara la funcion para el crecimiento de la fisura.
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Figura IV.6: Discretizacion en EF del dominio a tratar y detalle del camino de

integracion J.

El dominio para el célculo de J se considera en deformacion plana y la fisura es
paralela al radio. Fisuras de diferentes orientaciones y formas no estan incluidas todavia en el
programa.

La subrutina efecttia el mallado sobre el dominio, considerando una longitud de
fisura del tamafio establecido en la Gltima iteracion, establece las condiciones de contorno de
ese instante de tiempo y resuelve mediante MEF el problema elastoplastico planteado. En el



cuerpo de DIONISIO y con el valor de J(a) y la cantidad de I en la atmoésfera determinada, se
evalua la condicién de crecimiento por I-SCC y/o por crecimiento ductil a través de la curva
R del Zircaloy en forma dinamica a medida que la evolucion de las condiciones de quemado e
irradiacion afectan a los parametros involucrados. En cada llamada a la funcion de fractura, se
determina el incremento en la fisura, que se afiade al tamafio al incio del paso previo y regresa
al cuerpo principal del programa. Es importante destacar que las condiciones de tension y
deformacion del sistema son guardadas y son puntos de partida de la siguiente llamada a la

funcion.

— Jel Resultado Analitico

— JpI Resultado Analitico
J.., Resultado Analitico
J.., Resultado Numeérico
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Figura IV.7: Calculo de J para un paso estacionario. Comparacion con el calculo analitico.

Las figuras IV.7 y IV.8 presentan una primera evaluacion del célculo de J realizadas
para validar dicha integral sobre el camino de integracion elegido en una fisura de diversos
anchos (en % del ancho total del tubo). El célculo se realiza en forma estacionaria con una

presion interna fija y se compara con la expresion analitica propuesta en la seccion IV.1.



a =0.125% Resultado Analitico
a=0.25% Resultado Analitico

| a=0.5% Resultado Analitico
4 ® a=0.125% Resultado Numérico
| ® a=0.25% Resultado Numérico
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Figura IV.8: Calculo de J para un paso estacionario. Comparacion con el calculo analitico
para varios tamarios de iniciador en % del ancho de la vaina.

Aplicacion del modelo de falla a un caso de testeo

El modelo se aplica a un caso idealizado en un dominio tipo CANDU con un ancho de
vaina de 0.6 milimetros, en donde, en primer lugar, se supone un tamafio inicial de fisura del
10% y se modifican los coeficientes de rozamiento n entre la pastilla y la vaina al comenzar el
contacto. En la figura IV.9 se observa como el crecimiento de fisura aumenta su velocidad
para un coeficiente de 1.4, mientras que para los menores, dicho crecimiento no alcanza a
superar la décima de milimetro en una historia de potencia de 125 dias de duracion.
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Figura IV.9: Crecimiento de fisura de 10% para diferentes L.
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Figura IV.10: Crecimiento de fisura de diferentes tamarios para u=1.3.

En segundo lugar se analizd, para un valor fijo del coeficiente de rozamiento, la
evolucion de las fisuras con distintos tamafios de inciciadores para observar cual de ellos
alcanza rotura. La figura IV.10 muestra para p=1.3 y tamanos inciales de 10, 15 y 25% la
evolucién del tamafio en los 125 dias de irradiacion del experimento numérico. En la figura
IV.11 se presenta el calculo de la intergal J a través del tiempo de irradiacion notdndose el
incremento que se produce al producirse el contacto pastilla-vaina e intervenir la condicion de

contacto en el calculo de la integral.
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Figura IV.11: Valor de la integral J en funcion del tiempo de irradiacion para uno de los

casos de estudio.



Experimentos MOX-HALDEN

Como se describié en el capitulo III, la barra A.1.3 del experimento MOX fue
sometida a una rampa de gran exigencia a fin de vida, que ocasion6 la evolucion de una fisura
hasta provocar una falla, de forma esférica, propia del SCC. Las micrografias de la figura
IV.12 muestran las fisuraciones en la pared interna de la vaina existentes antes de las rampas
finales.

Figura 1V.12: a) Microcrack antes de la rampa de potencia. b) Falla de forma esférica en la
inspeccion a fin de vida.

Para probar las curvas y pardmetros introducidos en la funcion de fractura de la vaina
se utilizé este experimento a partir de una micro fisura de 12 micrones de longitud, del orden
de unos pocos tamaios de grano del Zircaloy. La misma se sometid a la historia de potencia
suponiendo, como se describidé en los apartados anteriores, que las fuerzas de contacto
maximas afectaban su evolucidén. Se supusieron diversos coeficientes de rozamiento entre la
pastilla y la vaina para analizar con cudl de ellos se alcanzaba un comportamiento similar al
observado en el experimento. En la figura IV.13 se observa la evolucion del crecimiento de la
fisura para diferentes valores de dicho coeficiente. El comportamiento 6ptimo se observa para
u=1.25, en donde la fisura evoluciona hasta el final de la irradiacion estacionaria y crece
drasticamente hasta romperse debido a la exigencia de las Gltimas rampas de fin de vida.
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Figura IV.13: Analisis de crecimiento de una fisura inicialmente de 12 micrones hasta
alcanzar rotura a lo largo de la historia de potencia.

4. Discusion

Si bien aun no existe una casuistica adecuada para testear el modelo propuesto, su
inclusion dentro de un codigo como DIONISIO provee la posibilidad de entender y analizar
numéricamente la evolucion de fisuras durante la historia del quemado de una barra
combustible, estudiando la interaccion entre los fenomenos involucrados en dicha historia y
aquellos que afectan directamente al avance.

El modelo depende del coeficiente de rozamiento entre la vaina y la pastilla y
responde a la prediccion de generacidn de micro fisuras durante una historia de potencia
normal. La eleccion de un coeficiente de rozamiento alto permite reproducir el tiempo de la
rotura obtenida en el experimento MOX.
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V. VALIDACION

Se divide el capitulo de validaciones de DIONISIO en cuatro partes bien
diferenciadas. En la primera se trata el experimento FUMEX I en forma completa. Este
experimento se encuentra completamente terminado no obstante constituir una fuente
continua de validacion de cddigos. En la segunda parte se propone el testeo de casos para
reactores PHWR, sobre todo CANDU. Por su importancia sobre todo para Argentina, este
tipo de validaciones presenta especial interés para DIONISIO. La tercera parte se dedica
exclusivamente al experimento ciego en el que participd DIONISIO organizado por la OIEA
y en el que tuvo una excelente performance. La cuarta y tltima parte se dedica a diferentes
casos de reactores LWR y BWR. Muchos de los casos analizados en las tltimas tres partes
componen el FUMEX II.

1. Experimentos FUMEX I

El ejercicio FUMEX! tuvo por objeto evaluar la calidad de las predicciones de los
diversos codigos de simulacion de comportamiento de elementos combustibles en condiciones
de operacion normal. Consistiod en el analisis de seis casos patron, que incluian 10 barras de
combustible que fueron irradiadas en el reactor de Halden, Noruega. A dicho ejercicio ciego
se sumaron quince paises con 19 cddigos en total que recibieron como datos las historias de
potencia y las caracteristicas geométricas de cada elemento combustible. A partir de ellos se
debia evaluar algunos aspectos del combustible como la temperatura central, la presion
interna y la fraccion de gas liberado para diferentes quemados preestablecidos. Los resultados
de los calculos se compararon entre si y con los datos experimentales, hasta entonces
desconocidos por los participantes. Ademas de estas complicadas historias de potencia reales,
se realizaron una serie de versiones simplificadas para testear y comparar las habilidades de
prediccion de cada codigo.

El caso simplificado 1 (SC1) consistié en una barra de combustible sometida a una
potencia constante de 20 kW/m hasta alcanzar un quemado final de 50 MWd/kg UO,. El
proposito de este caso fue investigar la estabilidad de los codigos. Se requirid como dato de
salida la temperatura central, la cantidad de gases de fision liberados y la presion dentro de la
barra a diferentes estadios del quemado. En el caso simplificado 2 (SC2) la potencia se
mantuvo constante en 20 kW/m hasta un quemado de 30 MWd/kg UO, para pasar a una
potencia de 40 kW/m y ser mantenida asi hasta el final de la vida (EOL) a un quemado de 50
MWd/kg UO,. Se requirio la evaluacion de los mismos pardmetros que para SC1 comparando
asi el incremento en la temperatura y en la cinética de liberacion de gases de fision en
respuesta a un incremento de potencia. Los casos simplificados 3 al 7 (SC3-SC7) consistieron
en analizar barras con helio como gas de llenado con diferentes tamafios para el gap (25, 50,
75, 100 y 115 pm, respectivamente) corriéndolos en una rampa de potencia lineal creciente
desde 0 hasta 40 kW/m. La rampa era instantdnea y no tuvo en cuenta el paso temporal, por lo
que se analiz6 la respuesta inmediata de cada codigo a las solicitaciones de los parametros
involucrados. Con estos casos se buscd comparar las predicciones para la temperatura central
a diferentes potencias lineales, para distintos espesores del gap. Los casos SC3-SC7
permitiron realizar una curva temperatura central vs. espesor de gap y testear la respuesta de
los diferentes codigos ante esos parametros.



Finalmente, el caso simplificado 8 (SC8) representaba una barra con gas de llenado
xenon con un gap de 50 pum la que fue comparada con el SC4. El propdsito de esta tltima
comparacion era investigar la influencia de la composicién del gas sobre la temperatura
central de la pastilla. El xen6n es mucho menos conductor que el helio por lo que se espera, a
igual espesor del gap, una mayor temperatura central en la pastilla.

Los resultados de los casos simplificados reportados por los participantes del ejercicio
y los obtenidos por DIONISIO son extractados en la tabla V.1. El rango comprendido entre el
menor y el mayor valor reportado, el valor medio y la desviacion estandar también se
encuentran presentes en los valores de testeo. Se observa claramente que los resultados de
DIONISIO caen en todos los casos dentro de los intervalos centrados en los valores medios y
sus dispersiones respectivas.
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Figura V.1: Temperatura central de la pastilla en funcion del ancho del gap. Se comparan

los datos proporcionados por otros codigos a los que se suma la desviacion media, con el
predicho por DIONISIO.

En la figura V.1 se ha graficado la temperatura central en funcién del ancho en
micrones del gap, comparando los resultados obtenidos con DIONISIO con los de otros
codigos. Los resultados de DIONISIO se ajustan a las predicciones de la media de los codigos
intervinientes en la simulacion.

Los casos reales del FUMEX I estan constituidos por 10 experimentos de irradiacion
monitoreados durante el tiempo que involucré cada historia de potencia respectiva. Los casos
se diferenciaron por sus caracteristicas geométricas y quimicas y se buscaba reproducir ciertas
condiciones especificas de operacion. La tabla V.2 es el sumario de resultados de los casos
FUMEX, los provistos por otros cddigos y por DIONISIO.



Tabla V.1: Resultados experimentales, predicciones de otros codigos y predicciones de
DIONISIO para los casos simplificados del experimento FUMEX.

Otros Codigos DIONISIO
rango Valor Medio| o
Temperatura 5 MWd/kg 725—970 873.2 65.1 890.04
Central, °C, a 30 MWd/kg 739—1003 899.3 76.9 891.32
50 MWd/kg 790—1126 980.4 114.4 1079.4
dT/dBup a 20 MWd/kg -1.4—4.64 1.22 1.82 -0.3
FGR, %, a 50 MWd/kg 0—47 22.4 16.6 32.24
SC1| Quemado, MWd/kg Para 1% FGR 0—12 2.62 3.45 6.75
Umbral de Lib.% 0—41 24.7 11.0 18.85
BOL 8.7—11.5 10.0 0.7 11.01
Presion, bar Minimo 8.7—I11 9.7 0.6 10.64
EOL 11.2—35 17.23 6.85 20.93
30 MWd/kg, Antes 704—1006 911.86 81.65 | 874.55
Temperatura Rampa
Central, °C, a 30 MWd/kg, Desp. Ramp | 1476—1710 1620.6 76.5 1542.6
50 MWd/kg, EOL 1369—2099 1845 200 1902.6
SC2 30 MWd/kg, Ant. Ramp 0—2.3 0.65 0.73 0.69
30 MWd/kg, después 2.2—31 15.6 7.7 6.84
FGR, % ramp
50 MWd/kg, EOL 17—47 35 8.6 51.68
Presion, bar EOL 35—153 93.5 33.2 82.65
SC3 20 kW/m 598—720 652.5 31.8 614.19
40 kW/m 1075—1315 1198.2 72.5 1119.0
10 kW/m 436—490 462.8 15.6 452.12
SC4 20 kW/m 651—780 706.4 35.5 673.07
30 kW/m 866—1091 965.3 57.8 899.44
40 kW/m 1098—1385 1238.9 78.0 1123.1
Temperatura
SC5 Central, °C, a 20 kW/m 702—840 755.8 35.6 755.97
40 kW/m 1180—1460 1340.5 85.3 1362.4
SC6 20 kW/m 743—900 802.7 41.9 822.10
40 kW/m 1282—1580 1442.7 93.0 1506.2
SC7 20 kW/m 746—940 830.8 50.3 860.44
40 kW/m 1338—1645 1497.4 98.0 1586.9
10 kW/m 651—930 780.5 99.5 820.02
SC8 20 kW/m 851—1277 1049.2 122.0 1058.0
30 kW/m 984—1554 1293.4 157.1 1276.8
40 kW/m 1242—1769 1546.7 172.1 1635.3

Uno de los parametros de interés es la conductividad térmica del gas de llenado del

gap. Por este motivo, también en los casos FUMEX se proponen barras con anchos variables

de gap y diferentes gases de llenado. En algunos de los casos se introdujo xendén como gas de

llenado desde un comienzo como una manera de simular un combustible con un estado




avanzado de quemado. La baja conductividad térmica del xen6n empeora la conductividad de

la mezcla gaseosa, aumentando la temperatura de la barra. Por otra parte, un aumento de la

temperatura del sistema genera una mayor liberacion de gases a la mezcla y la consecuente

disminucion de la conductividad.

Tabla V.2: Resultados experimentales, predicciones de otros codigos y predicciones de
DIONISIO para los experimentos FUMEX.

Datos Otros DIONI

exper. Codigos SIO

FUMEX 1 Temp. cent a SMWd/kgUQO,, 15kW/m °C 705 530-760 764.0
Temp. cent a 20MWd/kgUQO,, 15kW/m, °C 740 508-800 531.0

FGR a EOL, % 1.8 0.05-2.18 0.53
FUMEX2  Temp. cent a SMWd/kgUO,, 40kW/m, °C 1210-1820 = 1298.0
Temp. cent a EOL 480-850 622.0

FGR a EOL, % 3 1.2-8.5 3.00

Presion interna a potencia y EOL, bar 20.3 20.1-46 22.11

FUMEX 3 temp. centa SMWd/kgUO,, °C 960 775-1134 806.0
Barra 1 temp. cent antes rampa, °C 1240 755-1405 1079.0
temp. cent al tope de la rampa, °C 1870 1606-2435 = 2120.0

FGR antes rampa, °C 0-40.5 21.0

FGR al tope de la rampa, °C 11.1-69.9 36.52

FUMEX 3  temp. cent a SMWd/kgUO,, 25kW/m, °C 1345 930-1501 995.0
Barra 2 temp. cent antes rampa de potencia, °C 1040 865-1365 1257.0
temp. cent al tope de la rampa, °C 1470 13272136 =~ 2005.0

FGR antes rampa de potencia, % 0.6-44 10.01

FGR después rampa de potencia, % 5.6-50.5 20.02

FUMEX 3  Temp. Cent a SMWd/kgUO,, 25kW/m, °C 1080 850-1430 994.0
Barra 3 Temp. Cent. antes rampa de potencia, °C 940 865-1400 1119.0
Temp. al tope de la rampa, °C 1615 1351-2254 = 2064.0

FGR antes rampa de potencia, % 0.3-55.5 17.8

FGR después rampa de potencia, % 7.1-61.5 33.87
FUMEX 4  temp. cent a SMWd/kgUO,, 30 kW/m, °C 1020 876-1398 1150.0
Barra A temp. cent. al tope de la rampa, °C 1125 792-1533 1801.0
temp. cent a EOL, °C 1225 1035-2246 ~ 1690.0

FRG antes rampa de potencia, % 0.3-10.6 7.62

FGR después rampa de potencia, % 0.7-28.4 12.90

FGR a EOL, % 15.4-53.8 21.33

Presion después rampa, bar 21 4.8-45 22.66
FUMEX 4  Temp. Cent a SMWd/kgUO,, 30 kW/m, °C 1065 953-1522 1173.0
Barra B Temp. Cent. al tope de la rampa, °C 1260 1200-1593 = 1684.0
Temp. Cent. a EOL, °C 1290 1213-2203 ~ 1780.0

FRG antes rampa de potencia, % 1.2-24.6 13.7

FGR después rampa de potencia, % 2.7-38.9 16.00

FGR a EOL, % 27.5-54.6 21.33

Presion después de la rampa, bar 23.9 3453 44.0

FUMEX 5  FGR antes de la rampa, % 0 0-43.1 0.019



FGR a EOL, % 5.8 1-46.8 4.23

presion al inicio, bar 23 2.7-66.6 2.83

presion a EOL, bar 9.4 3.9-82.6 9.19
FUMEX 6  FGR al final de la irradiacion base, % 16.4 0.9-20.2 13.0

presion al final de la irradiacion base, bar 2-25.4 29
FUMEX FGR a EOL, % 45 8.9-38.2 41.78
6F presion a EOL, bar 84.6 40.4-102 72.91
FUMEX FGR a EOL, % 50 14-50.4 45.26
6S presion a EOL, bar 92.3 40.4-106.7 =~ 76.82

A continuacidn se presentan algunos de los resultados graficos obtenidos en donde, en
el esquema pequeno, se muestra la historia de potencia lineal promediada en funcion del
quemado del UO, para cada caso, que constituye el dato de entrada de DIONISIO; el grafico
principal consiste en: ‘(a)’ la temperatura central de la pastilla y ‘(b)’ los gases de fision
liberados en funcion del quemado del UO,. Se puede observar que existe una correspondencia
funcional entre la respuesta de la temperatura central de la pastilla y la potencia.
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Figura V.2: Resultados simulados correspondientes al caso FUMEX 1. Historia de potencia
lineal simplificada.

El experimento FUMEX 1 representa la irradiacion de un combustible tipo de un
reactor PWR en condiciones de potencia de baja exigencia que no contiene rampas
pronunciadas por lo que las temperaturas en el dominio son relativamente bajas. La
temperatura central fue medida al cabo de quemados de 5 y 20 MWd/kgUO, cuando la
potencia era de 15 kW/m. En ambos casos se observa (tabla V.2) que las predicciones de los
codigos en general subestiman levemente la temperatura y lo mismo sucede con DIONISIO.
En cuanto a los gases de fision liberados las predicciones de todos los codigos presentan una
amplia dispersion. Debido a las condiciones de irradiacion y las temperaturas moderadas, la



cantidad de gas producido se encuentra apenas por encima del umbral de saturacién de borde
de grano, resultando en liberaciones bajas (entre 1-3%) que DIONISIO predice con alto grado
de acercamiento.

En el caso del FUMEX 2 el combustible es sometido a potencias lineales mas altas, lo
que genera un mayor quemado y mas exigencia en todas las variables involucradas. En cuanto
a la temperatura central, dado que no se realizaron determinaciones experimentales, los
resultados de DIONISIO soélo pueden compararse con los de otros codigos observandose que
caen en la zona central del rango de resultados; lo mismo ocurre con el porcentaje de
libreracion de gases de fision. En este experimento también se mide la presion interna durante
la irradiacion, que aumenta por el incremento de gas liberado al volumen libre y por el
aumento de la temperatura en la barra.

2000

FUMEX2] = ——%FGR |

~~~~~~~ %FGR otros, codigos

m %FGRExp.: 8
© 1500 : I
£ e
= «Q
£ )
© 1000+ &
: o
2 500 8
E i o
£ o
5 7]

Lo
0 T T T T J y

Quemado (MWd/KGUO,)

Figura V.3: Resultados simulados correspondientes al caso FUMEX 2. Se presenta el
resultado de liberacion experimental y el rango predicho por otros codigos.

El experimento FUMEX 3 considera tres barras que se irradiaron en forma
estacionaria hasta 30 MWd/kg UO, y fueron luego sometidas a una rampa de potencia severa.
La barra 1 contiene helio como gas de llenado y un gap de 50 micrones. Las barras 2 y 3
poseen xen6én como gas de llenado y sus tamafios de gap son de 50 y 25 micrones
respectivamente. El gas xenén junto a un gap pequefio en la ultima barra simula condiciones
de severa liberacion de gases y alto quemado. Los diferentes tamafios del gap permiten
realizar un test de los modelos de conductividad del gap y sus respuestas a diferencias
dimensionales. Se compara la temperatura central y la cantidad de gases liberados en cada
barra con los valores experimentales y con los obtenidos mediante otros codigos. La alta
temperatura de la barra llenada con helio indica la presencia de gran cantidad de gases de
fision liberados. En el caso de las barras con xenon, inicialmente la conductividad es muy baja
y el gap tiende a cerrarse mucho mas rapidamente que en el caso del helio. Este efecto
contraresta la degradacion de la conductividad del interior de la barra lo que da como
resultado una distribucién de temperatura menor en la pastilla y menor cantidad de gases
liberados. En DIONISIO la prediccion de la temperatura central es buena cuando el gas de
llenado es helio y cae en los rangos de otros codigos cuando se utilizé xen6n.



El caso FUMEX 4 es una comparacion entre las respuestas de una barra con helio y
otra con una mezcla inicial de helio y xendn a diferentes presiones iniciales. La respuesta de
DIONISIO para el caso A es adecuada mientras que, en el caso B, se encuentran ciertas
divergencias con los resultados experimentales. No es reportada la liberacion de gases de
fision experimental pero las respuestas de todos los codigos en general estan dentro del
mismo rango y responden a las rampas de potencia de igual manera.

El proposito principal de los casos FUMEX 5 y 6 fue analizar la respuesta de los
codigos ante rampas pronunciadas a fin de vida. Para el caso 5 la irradiacion base es de baja
potencia por lo que durante ese periodo existe muy poca liberacion de gases, hasta que al
producirse la rampa al final de la vida, se observa el fuerte incremento de la liberacion que
conlleva el correspondiente incremento en la presion interna. La respusta de DIONISIO a este
ultimo caso es excelente. Para los casos 6F y 6S la respuesta de DIONISIO a la liberacién es
subestimada levemente lo que explica la diferencia en el resultado de la presion.

2. Experimentos en reactores PHWR

FUMEX II caso 27 3a): El ejercicio FUMEX II contd entre sus casos ideales de analisis con
una serie de experimentos numéricos dedicados a la intercomparacion de modelos para
reactores tipo CANDU. Son en total 11 historias de potencia ideales correspondientes a
potencias lineales constantes entre 100 — 600 W/cm (figura V.4)
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Figura V.4: Historia de potencia idealizada para los FUMEX Il 27 3a.

Las historias para todos los casos se contintian hasta alcanzar 800 MWh/KgU (33.33
MWd/KgU). Para cada historia utilizando el codigo QUEMADO (ver apéndice I) a partir de
conocer la temperatura del refrigerante, el coeficiente de transferencia térmica entre el
refrigerante y la vaina (5 W/(cm® K)) y la temperatura exterior de la vaina se estimo la
cantidad de dias necesarios en que las barras deben mantenerse en el reactor para alcanzar el
quemado correspondiente.

Sobre la base de estas historias se graficaron las temperaturas centrales alcanzadas en
cada caso (figura V.5), el % de gases de fision liberados y la presion interna del elemento
(figura V.6), la conductancia gaseosa del gap (figura V.7) y el estado del gap durante la
irradiacion (figura V.8). Basicamente, a través de esta serie de experimentos, se promueve el
ensayo de los modelos incluidos en el codigo, su respuesta creciente al aumento de la
exigencia térmica, la creciente liberacion de gases de fision con el correspondiente aumento



de presion interna. Es interesante notar como el gap se cierra al inicio de la vida ain para
potencias bajas (situacion para la que son disenadas las vainas CANDU) mostrando una buena
respuesta mecanica del codigo.
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Figura V.5: Temperatura central sobre la pastilla.
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Figura V.6: % FGR y presion interna del elemento.
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Figura V.7: Conductancia gaseosa del gap.
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Figura V.8: Ancho del gap durante la irradiacion.

Elemento Combustible experimental (EFE) N° 89 y N° 51!”: El objetivo primordial de la
prueba de irradiacion llevada a cabo en el Instituto para la Investigacion Nuclear Pitesti,
Romania (Rumania) entre 1985-1987 fue proveer informacion sobre el comportamiento de
elementos combustibles tipo CANDU dentro de los limites de parametros de disefio. Un
hecho particular del disefio de combustibles CANDU es el plenum pequeno. Para analizar dos
casos con dos volumenes diferentes de plenum se proyectaron dos pruebas de irradiacion en el
dispositivo C2 para el reactor TRIGA de 14MW.

Los elementos combustibles experimentales fueron adecuadamente instrumentados con
transductores de presion para seguir su evolucion durante la irradiacion. Debido a la asimetria
axial dentro del nucleo del reactor TRIGA, el elemento experimental CANDU era mas corto
que el usual. La densidad de las pastillas del elemento N°89 fueron de 10,54 - 10,62 g/cm3 ,y
el gap diametral de 0,0084 cm, cercanos a los valores nominales de disefio de 10,6g/cm’ y
0,0080 cm respectivamente. El segundo elemento, N°51, poseia una densidad de 10,70 - 10,75
g/cm’ y un gap diametral de entre 0,100 - 0,130 mm. Por otro lado el enriquecimiento en U**’
fue de 3,92 %wt en N°89 y 7,04%wt. en el N°51.

Para ambos experimentos la potencia lineal nominal fue de 550 W/cm +/-30 con un
quemado de ~5,7340 MWd/kgU para N°89 y 6,0256 MWd/kgU para N°51. El refrigerante se
encuentra a una presion de 10,7 MPa. con un pH 9,5-10,5. La temperatura sobre la vaina
oscila entre 250-325 °C. En las figuras V.9 se observan las historias de potencia del ensayo y
su version simplificada utilizada en DIONISIO
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Figura V.9: Historia de potencia ideal y real del elemento 89y 51.

El ensayo principal consisti6 en analizar la evoluciéon de la presion interna del
elemento en funcion del tiempo de irradiacion para dos elementos CANDU del tipo Rumano.
El volumen de gas medido para el EFE 89 fue de 10,79 cc. mientras que el predicho por
DIONISIO es de 14,1 cc, situacion que puede explicar la sobreestimacion de la presion
interna al inicio del experimento. Por otro lado el volumen libre a fin de vida para el EFE 89
fue de 1,22 cc mientras que el calculado por DIONISIO alcanza 1,88 cc, por lo que la presion
final no alcanza la medida experimentalmente. La mayor temperatura del EFE 89 se debe a la
mayor potencia lineal a la que fue sometida y por la formacion de una capa de 6xido sobre la
vaina debido al alto pH del refrigerante, situacion que no ocurre en la EFE 51.

Los datos experimentales correspondientes a los gases liberados para el EFE 51 fueron
perdidos durante la recoleccion. La cantidad predicha por DIONISIO es mucho menor a la de
la EFE 89 a pesar de que la presion final medida para la barra 51 es mucho mas alta, situacién
que no predice el codigo. Para entender esta discrepancia podemos considerar que el reactor
donde fue irradiado el EFE 51 sufrié dos variaciones abruptas a cero de la potencia (scrams)
en unos pocos dias, que acelera la microfisuracion y la consecuente liberacion de gases
aumentando la presion para el experimento 2.
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Figura V.10: Presion medida y predicha por DIONISIO, elemento 89 y elemento 51

DIONISIO no posee ain modelos que den cuenta de la micro fisuracion. Esto
representa una limitacion tanto en el analisis de alto quemado como en el de rampas de



potencia, situaciones en las que la pastilla desarrolla microfisuraciones que aceleran la
liberacion de gas. La ausencia de modelos que las representen hace que el cédigo subestime la
liberacion en esos casos.
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Figura V.11: FGR predicha por DIONISIO para ambos elementos.

AECL Bundles JC y NR": Estos experimentos corresponden a dos elementos CANDU de 37
barras cada uno irradiados en el reactor Chalk River NRU Bruce-A bajo condiciones del
refrigerante correspondientes a las de un reactor PHWR tipicas, de 9 a 10.5 MPa de presion y
300°C de temperatura. Los elementos se denominan JC y NR

El enriquecimiento fue de 1.55 wt% de U*® para JC y 1.44 wt% para NR. Para este
ultimo elemento se diseflaron tres tipos de barras con diferentes volumenes de plenum con la
intencion de analizar su influencia sobre los parametros del sistema Las caracteristicas
distintivas de los cuatro tipos de barras se listan en la tabla V.3. El quemado estimado de
ambos elementos fue de 26.7708 MWd/KgU y 9.7917 MWd/KgU para JC y NR
respectivamente.

En este experimento no se instrumentaron las barras para seguimiento de ninguna
variable y todas las mediciones se realizaron a fin de vida en post irradiacion. Se midieron las
cantidades en mililitros de gases de fision generados y sus porcentajes relativos en tipos de
gas, las dimensiones diametrales maximas y medias de cada elemento, especialmente las
diferencias producidas por el efecto bambu (ridges) y los cambios en longitud del elemento
debidos a la irradiacion. Por ultimo, se midid el tamafio de grano equiaxial y se observo la
presencia de grano columnar y los respectivos radios relativos (radio hasta donde se detecta el
tipo de grano/radio del combustible). Todos los resultados y sus comparaciones con los
medidos se listan en la tabla V 4.



Tabla V.3: Condiciones de cada barra utilizada en el experimento AECL Bundle JC y NR

NR
JC
Sin Plenum Plenum 0,35 cm® | Plenum 0,58 cm®
Gas de llenado 10% He 90% Ar 100% He 100% He 100% He
Presion 1 atm 1 atm 1 atm 1 atm
Cantidad de gas
(D) 2,5(2,49Num) | 2,0(2,07Num) | 2,1(2,13Num) | 2.7(2,67 Num)
m
Pastillas 23 30 29 29
Longitud de 1
ongituc defa 480,39 480,36 472,19 468,37
pila (mm)
Di |
Gap Diametra 0,10 0,067 0,043 0,057
(mm)
Ancho de 1 i
ficho €e fa vaina 0,4385 0,4550 0,4650 0,4650
(mm)
Material vaina Zy-4 Zy-4 Zy-4 Zy-4

Tabla V.4: Resultados experimentales y numéricos para AECL-Bundle JC y NR

IC NC
Exp. Num. Exp. Num.
FGR total (ml) 48.3-60.6 42,52 39.1-42.6 34.15
0.8595
FGR % Xe 00753 0,8471 0,8467 0,8413
Kr : 0,0941 0.1 0,0934
0,0413
He 0.0195 0,0058 0,0479 0,0651
Ar : 0,0528 - -
Ancho de Ridge
53-100 84 30-60 64
(um)
Digmetro final
1metro tina 1,314-1,320 1321- 1,338 1,309-1,314 1,329-1,341
(mm)
Deformacion ©
eformacion % 0,32-0,69 0,86 0,36-0,90 231
plano medio
Deformacion %
clormacion 7o 1,16-2,1 2,15 (-)0,18-0,12 1,43
Ridge
I tod
neremento e 0,083-0,24 0,97 0,055-0,095 0,27
Longitud %
Tamafio de grano
(um)
. if‘terlog, 8.5 10 ; 10
aclo ‘tnel 10 29,75 32,5 ; 245
entra GC (0,47) GC (0,56) GC (0,435) GC (0,56)
(columnar)

3. Experimento Ciego sobre combustibles PHWR




Se trata de un experimento que se propuso para los participantes en la reunion técnica
organizada por la OIEA sobre Modelado de Combustible para Reactores PHWR!!. A los
participantes del experimento se les proveyd tan solo de una breve descripcion del
experimento, realizado en un reactor Indio PHWR. Estos elementos combustibles estaban
compuestos de 19 barras formando anillos concéntricos: una en el centro, seis en el medio y
doce en el exterior. Se irradi6 hasta un quemado promedio de 15SMWd/KgU vy se realizaron
examenes post irradiacion. La historia de potencia de las barras central, medias y externas se
muestra en la figura V.12.
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Figura V.12: Historia de potencia para las tres barras consideradas.

A los participantes se les requirid entregar: la temperatura central (figura V.13), la
presion interna (figura V.13), la FGR (figura V.14) y el volumen de gas liberado en cc (figura
V.14) vs. el quemado en todos los casos, la evolucion del tamafio de grano central en funcion
del quemado y el perfil de gases retenidos en la pastilla a fin de vida (figura V.15) asi como la
serie de datos listadas en la tabla V.5. Contra entrega de los datos requeridos, los
organizadores de la reunion enviaron los datos medidos, también presentes en la tabla V.6 en
donde se muestran ambos resultados: numéricos y experimentales.

60

Barra Externa Barra externa
1800.] Barra Media 50 Barra media
Barra Central Barra central

1600 o Valor Exp.
o Valor Exp. 404
& 14007 Valor Exp.
©
5= 1200 4 30 4
5 | g
O 1000 s
© 20
ol
> 8004
2
©
o
@ 600 104
Q
% 400 -
[ 04

200

T T T T T T T T T 1 ! ! T T T T T T T 1
2 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 2 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
Quemado (MWd/KgU) MWd/KguU

Figura V.13: Temperatura Central y Presion interna vs. Quemado.



Tabla V.5: Resultados numéricos vs. Experimentales.

Barra externa Barra media Barra central
Num. Exp. Num. Exp. Num. Exp.
Presion interna a fin
de vida (en el 40.95 - 16.0 - 8.4
reactor) (bar)
Presioninternaa TA | 5 43 245 8.37 43 43 3.2
(bar)
Gap a fin de vida
32.00 26 21.50 24 18.5 16.0
(pm)
Espesor de capa de
. 11.52 3.7 7.44 3 5.87 3.3
oxido (um)
Volumen libre final 3.1-3.7 3.0-33
3.24 3.13 3.14 3.2
(cc) Av.3.36 Av.3.15
Temperatura central
. o 1761.3 1724 1250.8 1250 1116.4 1174
maxima ("C)
Volumen de FGR
62.5 74.3 24.5 12.3 12.84 9.3
(cc CNPT)
% FGR 14.96 24.1 6.37 1.9 3.0 0.64
Tamafio de grano en
el centro de la 34.4 33 10.6 19 10 15
pastilla (um)
2 Barra externa 80 Barra externa
] Barra media 75 Barra media ¥
24 w 70
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Figura V.14: % FGR y Volumen de gas liberado (cc STP) vs Quemado.
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Figura V.15: Evolucion del tamario de grano central y perfil de gases retenidos en la pastilla
a fin de vida.

4. Experimentos en reactores PWR/BWR
IFPE/CONTACT'"

La serie de experimentos CONTACT se realizo en el reactor experimental SILOE con
los aportes de CEA y FRAMATOME. Se disenaron pequenas barras de Zircaloy-4 y pastillas
de UO, de un PWR de disefio tipico de 17x17. El proposito del experimento fue analizar el
comportamiento de PCMI bajo irradiacién. Sobre cada barra instrumentada se midio la
temperatura central, el diametro externo de la vaina y el FGR.

La barra denominada CONTACT 1 se irradi6 a una potencia constante, cercana a 400
W/cm hasta un quemado de ~22 MWd/kgU.

La denominada CONTACT 2 se irradi6 bajo condiciones mas leves de potencia
cercana a 250 W cm. Alcanzo6 ~5.5 MWd/kgU de quemado y tuvo que ser desplazada por una
falla en los instrumentos de control. Se reemplazd por CONTACT 2bis, la cual alcanz6 un
quemado de 12.4 MWd/kgU con una potencia aproximadamente constante de ~25W/cm y una
presion interna de 0.1-0.2 MPa de helio.

Este experimento fue analizado en el marco del PCI en el capitulo III. En este apartado
vamos a comparar las mediciones de temperatura y de FGR con los resultados de DIONISIO.
En las figuras V.16 y V.17 se presenta la temperatura central medida y la calculada. Las
mediciones de FGR son reproducidas numéricamente y se comparan con las medidas (figura
V.18). Para los experimentos CONTACT 2 y 2 bis se observa una leve liberacion (0.6% a fin
de vida para 2 bis). Los valores para CONTACT 1 son mucho mas altos debido a la historia
de potencia de mayor magnitud a la que es sometida la barra y alcanza el 18 % a fin de vida.
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Respuesta térmica en transitorios: Experimento IFA-50 7091

Este experimento fue llevado a cabo en 1984 en el Reactor Halden con el objetivo de
analizar la respuesta térmica de una barra combustible ante una rampa de potencia brusca
llevada a cabo en pocos segundos. Después de que se alcanzase un quemado de 18
MWd/KgUO; las barras, de UO, con un enriquecimiento de 10 % en U*’ y vaina de Zircaloy,
fueron instrumentadas con termocuplas en el centro de las pastillas hasta una profundidad de
18 cm dentro de la pila, la cual poseia 48 cm de altura con 37 pastillas en su interior. El
experimento reportd la variacion de la temperatura en el transitorio generado por la rampa en
funcion del tiempo para dos barras denominadas T3 y T5. La potencia lineal se llevo desde
114 W/cm hasta 226 W/cm en 30 segundos para la barra T3 y de 108 a 216 W/cm para la TS,
lo que nos habla de una velocidad de aproximadamente 224 W/cm por minuto, lo cual es muy
grande y posible tan solo por tratarse de potencias relativamente bajas.
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Figura V.19: Temperatura central vs tiempo del transitorio para T3 y T5.

Mas allda de los apartamientos mostrados en la barra TS5 entre los resultados
experimentales y los numéricos, destacamos en este experimento que hablamos de respuestas
a variaciones medidas y sucedidas en apenas 30 segundos que generaron una respuesta en
DIONISIO de igual forma funcional que la obtenida experimentalmente (figura V.19).

Experimento REGATE L1 0!

Diseflado para estudiar la liberacion de gases de fision y el comportamiento del
didmetro de la vaina durante y después del transitorio realizado a un quemado de 47
MWd/kgU. La irradiacion base de las barras se realizd en un reactor PWR para después ser
sometido a un proceso de re-irradiacion en el reactor experimental SILOE en Grenoble,
France. El objetivo principal fue obtener un combustible con un quemado alto después de
unos 1.152 dias en el reactor, para después someterlo a fuertes rampas de potencia y medir la
liberacion de gases de fision, el hinchado de la pastilla y la resistencia a la corrosion de las
vainas.

El experimento corresponde a un tipico andlisis de alto quemado. La extension del
quemado de combustible a valores mayores los 50 MWd/KgU (se proponen los rangos 50-80
MWd/KgU) encierra ciertas complejidades y los modelos utilizados en DIONISIO requieren



cierto numero de adaptaciones que el codigo todavia no contempla. Sin embargo, conocer las
deficiencias de los modelos que el codigo tiene incorporados permite reconocer los puntos
débiles que requieren una mejora para su extension.

En la tabla V.6 se presenta una comparacion de las principales predicciones
experimentales con las realizadas numéricamente por DIONISIO. En ellas se observan las
disimilitudes sobre todo en los referentes a FGR, modelo que debe reprogramarse teniendo en
cuenta el aumento de micro fisuraciones del combustible y el consiguiente aumento en la
liberacion.

Tabla V.6: Resultados experimentales y de DIONISIO para el experimento RIGATE.

Exp. DIONISIO

Quemado maximo 51 50,1758
FGR  Antes SILOE 1,5 % 4,6%
Después SILOE 10,2% 4,8%
Capa de 6xido max. (um) 28,6 21,6

Diametro externo max. (cm)

Antes SILOE 0,9459 0,9571

Después SILOE 0,9515 0,9577

Xe retenido en la pastilla 0,0a0,9 0,0018 a 0,0391

Proyecto RISO. Ensayo AN45%

El laboratorio RISO, Dinamarca, ha llevado a cabo tres programas de irradiacion
basicamente para investigar la liberacion de gases de fision y los cambios microestructurales
que se producen a alto quemado. El proyecto final tuvo lugar entre 1986 y 1990. Este tipo de
ensayos, de dificil reproduccion numérica, consiste en alcanzar un cierto grado de quemado
con una barra combustible, extraerla del reactor para su reinstrumentacion y regresarla al
reactor con las termocuplas y transductores de presion incorporados. Para realizar este
proceso se congela la barra de modo que los fragmentos de fision no se muevan de su
posicion antes de cortar la barra y agujerear las pastillas para introducir las termocuplas.

La primera parte de la irradiacion se realiza en el reactor Halden BWR hasta alcanzar
unos 38 MWd/kgUQ,. La barra denominada AN4 se re-instrumenta ¢ irradia en el PWR
Biblis con una potencia promedio de 256 W/cm pero con picos de hasta 400 W/cm (muy
elevadas para este tipo de reactores) por unas 72 horas mas. En la figura V.20 se observa la
respuesta térmica de la barra AN4 asi como el célculo de DIONISIO, lo que muestra un
acuerdo excelente. Sin embargo, no sucede igual para la respuesta de FGR y presion (figuras
V.21), en donde la escasa liberacion predicha en comparacion con la obtenida
experimentalmente mantiene la presion muy por debajo de los valores medidos.
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Figura V.20: Temperatura central vs tiempo de reingreso en el reactor para AN4.
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Figura V.21: Presion Interna vs tiempo y FGR vs. Tiempo de reingreso en el reactor para
AN4.

Experimento OSIRIS 1o

El experimento OSIRIS se realizé en reactores PWR sobre barras del tipo comercial
(FRAMATOME). En este apartado utilizamos una de las barras instrumentadas y analizadas
post irradiacion para sefialar un modo de trabajo con DIONISIO diferente al mostrado
anteriormente. La barra G07 posee 380 cm de longitud y el experimento provee la
temperatura externa y condiciones de potencia para 18 zonas distintas a lo largo de la vaina.
Con esos datos se arman 18 entradas distintas de DIONISIO y se corren para aunar los
resultados y reproducir los datos experimentales sobre la barra completa.

Por otro lado una decimonovena corrida contiene una suerte de historia promedio a
partir de la cual se obtienen los valores generales de la barra, expuestos en la tabla V.7. La
figura V.22 presenta la deformacion radial experimental y calculada con DIONISIO, en donde
se observa una cierta sobreestimacion de dicha deformacion en el cédigo sobre todo en la
zona menos exigida de la barra.



La figura V.23 presenta el tamafio de la capa de 6xido medida comparada con el
obtenido numéricamente para las diferentes condiciones a lo largo del elemento, mostrando
como DIONISIO esta dentro de los valores experimentales.
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Tabla V.7: Comparacion de resultados experimentales con los predichos por DIONISIO para
el experimento OSIRIS, barra GO7.

Exp. DIONISIO

Quemado MWd/KgU 38,67 37,73
Volumen de gas final cc 438.,8 438
% He 0,977 0,99

% Xe 0,020 0,0018

% Kr 0,0021 0,0002
% FGR 0,49 0,1
P interna (bar) 35,7 59

Volumen interno libre (cc) 12,3 15,59
Cont. de H en la vaina (pp) 350 203
Capa 6xido promedio (pum) 29 18,3
Gap final promedio (um ) 11 10,5

5. Discusion

Los resultados arrojados por DIONISIO 1.0 son en general adecuados y dentro de los
intervalos de error aceptables para un codigo de esta naturaleza. Su participacion en el
experimento FUMEX 1, que abarca altos rangos de comportamiento y exigencias, permite
posicionarlo a la par, de manera general, de cddigos similares. Tanto para condiciones
normales de operacion como para rangos de quemado no superiores a los 30 MWd/KgU el
codigo responde con precision. Esa situacion se vio ratificada con el excelente
comportamiento de DIONISIO en el experimento ciego en el que particip6. Estas condiciones
lo convierten en una herramienta validada para estudiar el comportameinto de barras
combustibles en reactores PHWR asi como bajos quemados en PWR/BWR. Una mejora en
los modelos de liberacion para alto quemado permitiria extender el rango de confiabilidad de
sus predicciones.

Bésicamente la simplificacion de una historia de potencia redunda en una disminucion
de los pasos involucrados en la resolucion del problema. Sin embargo una agregado de pasos,
ademas de la extension del calculo, no significa que el mismo posea mayor precision. Por
otro lado, las historia reales poseen tiempos “muertos” debido a la detencion del reactor que
deben extraerse para una corrida numérica. El programa ArmaHP permite realizar ese trabajo
de acuerdo parametros ingresado por el usuario. Una de las opciones principales de ese
programa es promediar valores de la historia cuando los valores no superen un cierto umbral.
Esto quiere decir que el programa promedia escalones que no superen el valor a eleccion del
usuario.

En el caso del experimento de la figura V.9, al estar interesados en respuesta de
presiones y gases liberados, no resulta tan determinante analizar las rampas (ya que como se
explica en el cuerpo de la tesis, DIONISIO no cuenta con modelos que den respuesta a esa
variable en relacion a la liberacion) por lo que se las puede saltear. Cosa que no sucede en los
experimentos FUMEX I (figura V.2 y V.3) en donde se representa a la historia con menor



promedio o en el caso del experimento ciego (figuras V.12 y V13) en donde es esencial tener
una representacion fiel para obtener la mayor cantidad de datos posibles.

La utilizacion de DIONISIO para simular el comportamiento general de una barra
completa se ve demostrada en el experimento OSIRIS, ampliando de esa manera las
posibilidades del codigo. Es destacable ademas que DIONISIO da respuesta a todos los
parametros que analizan los diferentes experimentos contra los cuales se ha contrastado y a
todos los solicitados por los experimentos FUMEX.

Debemos destacar que los casos correspondientes al FUMEX II aun se encuentran en
etapa de verificacion de resultados y comparacion de datos entre codigos por lo que no se ha
publicado en forma completa todo su contenido y resultados. Se espera que en el trasncurso
del afio 2007 dicha comunicacion esté completa.
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VI. PLACA/DPLACA: CODIGO PARA LA SIMULACION DEL
COMPORTAMIENTO DE UN COMBUSTIBLE TIPO PLACA
MONOLITICO/DISPERSO.

1. Introduccion

El objetivo principal de esta tesis fue desde un principio la construccion de un codigo
para simular el comportamiento del combustible en reactores de potencia bajo condiciones
normales de operacion. Sin embargo, en parte debido a la importancia que los reactores de
investigacion poseen en el Departamento de Combustibles Nucleares de la CNEA, y en parte
por la similitud que existe entre los modelos aplicados en uno y otro caso, construir un codigo
para combustibles tipo placa se convirtié en un topico importante de este trabajo. Importante
por la cantidad de horas de trabajo que conllevé su disefio, armado y validacion, y también
por la calidad y cantidad de resultados obtenidos con el mismo.

El proyecto se gestd en dos partes bien diferenciadas. En una primera instancia, se
abordé la simulaciéon de un combustible monolitico de UO, con seccion rectangular
manteniendo los modelos utilizados en DIONISIO. Este trabajo inicial consistié en redisefar
el codigo de partida para trabajar en geometria cartesiana. Poco después, el auge de los
combustibles monoliticos basados en compuestos de uranio-molibdeno llevé a cambiar los
modelos para responder a este tipo de material asi como también utilizar condiciones de
entrada acordes a las caracteristicas de los reactores de investigacion. Por tltimo, el paso a
combustibles dispersos requirid la inclusion y generaciéon de nuevos modelos especialmente
disefiados para tal fin. Cabe senalar (ver capitulo I, seccién 2) que este es el tipo de
combustible de uso mas generalizado y suele consistir en particulas dispersas en matriz de
aluminio. Como se explicd anteriormente en la busqueda de mayores densidades de uranio se
comienza a trabajar con una aleacion de uranio-molibdeno, la cual, ventajosa desde el punto
de vista de la densidad, tiene el inconveniente de formar una capa de reacciéon entre la
particula y la matriz que deteriora su comportamiento termomecéanico. Este problema se
encuentra en pleno desarrollo internacional por lo que los resultados que se obtienen en este
trabajo representan una significativa contribucion al tema.

De este modo se conformaron dos cddigos que son en cierta forma uno: PLACA para
combustibles monoliticos y DPLACA para combustibles dispersos. Esta experiencia si bien
retrasd la construccion final de DIONISIO, permitié ampliar la herramienta de simulacion a
los dos sectores relevantes del desarrollo y conocimiento de la tecnologia nuclear en CNEA.
Los resultados de PLACA/DPLACA son excelentes y su comparacion con predicciones
experimentales y numéricas realizadas por grupos locales y extranjeros continta siendo
exitosa.

Este capitulo se ha diagramado de la siguiente forma: La proéxima seccién es una
descripcion de las caracteristicas del codigo, las herramientas computacionales utilizadas y las
simplificaciones realizadas. La seccion siguiente presenta los modelos incluidos en ambos
codigos. La descripcion serd breve cuando dichos modelos sean similares a los utilizados en
DIONISIO y mas extensa cuando sean caracteristicos del nuevo codigo. La seccion 4 es una
pequena resena de resultados utilizados para validar las preediciones del codigo al



compararlas con experimentos. Al igual que en el caso de DIONISIO, la validacion es
continua y la retroalimentacion constante.

2. Modelado numérico y datos experimentales

El codigo PLACA utiliza el método de elementos finitos en coordenadas cartesianas,
suponiendo deformacién plana. Subdivide el dominio con elementos cuadrangulares con
interpolacion lineal y posee dos visiones que corresponden a dos cortes (figura VI.1): uno en
direccion y-z y otro en direccion x-y por lo que se obtiene una representacion quasi-
tridimensional del sistema. Debido a la forma en que opera la refrigeracion de la placa
combustible, la distribucion de temperatura no es simétrica respecto del plano central x-y, de
modo que el corte y-z que pasa por el plano medio geométrico de la placa, utiliza la simetria
existente en la direccidn y para trabajar con la mitad del dominio. En cambio la vision x-y s6lo
necesita trabajar sobre un cuarto del dominio por las dos simetrias presentes.
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Figura VI.1: Dos visiones de PLACA/DPLACA: x-y e y-z.

El codigo posee un generador de mallas embebido que requiere las dimensiones de la
placa combustible como datos para discretizar enteramente el dominio. Ademas recibe como
parametros de entrada el tipo de combustible, la velocidad de circulacion del agua de
refrigeracion, su caudal y la historia de flujo neutrénico o de potencia lineal (potencia por
unidad de longitud de la placa) a la que es sometido el elemento combustible. Esa historia se
divide en rampas de potencia y en periodos estacionarios (figura VI.2). Las rampas se
subdividen, a su vez, en un nimero de escalones a eleccion del programador.

El primer calculo sobre el dominio es la distribucion de temperatura a partir de la

potencia lineal o del flujo de neutrones aplicado y de la cantidad de U’

presente en el
combustible. Una vez determinado el perfil térmico, se calcula la distribucion de tensiones y
deformaciones. El problema termo-elasto-plastico se resuelve mediante un algoritmo del tipo

predictor-corrector.
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Figura VI.2: Historia de potencia idealizada donde se muestran los diferentes estadios a los
que se somete el combustible.

Si el combustible es disperso el modulo de Young, el de Poisson, la tension de
fluencia y los coeficientes de dilatacion térmica se determinan mediante modelos que se
obtienen de la literatura, que contemplan la fraccion en volumen de cada material .
Asimismo, se deben determinar parametros relacionados con la forma de las particulas
combustibles (esféricas o no). En particular, para simular el crecimiento del intermetalico en
el sistema UMo-Al, se propone un modelo de interdifusion de Al y de UMo a través de la
capal”. Dentro de cada elemento finito las condiciones de temperatura e historia de quemado
se suponen uniformes. En cada uno de ellos se elige un volumen representativo del material,
conformado por una particula de UMo, la capa de interaccion, la matriz de aluminio y una
capa ocupada por poros (figura VI.3), todas ellas segun las proporciones en volumen del
material. La porosidad inicial disminuye a lo largo del quemado (proceso conocido como
densificacion) a la vez que se acumulan las burbujas de gases de fision. Los resultados
obtenidos en cada volumen representativo se extienden a todo el elemento finito.

porosidad

Figura V1.3: Volumen elemental utilizado en el calculo de interdifusion.



El crecimiento de intermetalicos y de la capa de 6xido sobre la vaina y el hinchado son
procesos que ocurren mientras el combustible se quema en el reactor y modifican la fraccion
en volumen de los diferentes materiales del combustible. El tamafio de estas capas,
observadas y medidas en diferentes experimentos, depende de la temperatura de trabajo, de la
composicion inicial del combustible y del material que constituye la vaina® *. Por la baja

conductividad térmica del 6xido y del intermetalico, su presencia acelera los procesos de
hinchado y degradacion del combustible. Por lo tanto, cada cierto tiempo de quemado, aiin en
condiciones de potencia constante, el codigo debe recalcular la distribucion térmica y de
tensiones del sistema. Por otra parte, algunos parametros fisicos se modifican debido a efectos
de la radiacion sobre los materiales y deben ser también actualizados.

En la figura VI.4 se muestra un diagrama de flujo que ilustra el modo en que opera el
codigo.
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Figura VI1.4: Diagrama de flujo del codigo PLACA/DPLACA



3. Modelos incluidos en PLACA

Materiales involucrados: Cada material dentro de PLACA esta caracterizado por sus
constantes fisicas. La vaina puede ser elegida de aluminio o de Zircaloy. El combustible
puede ser de dos tipos: monolitico o disperso. El caso monolitico considera un material {inico,
metalico o ceramico segun sea el tipo de aleacion utilizada. El material disperso exige el uso
de reglas de mezcla. La Tabla VI.1 presenta las leyes de mezcla utilizadas para tratar el
compuesto; el subindice m representa a la matriz y p a la particula de material fisil. V;j es la
fraccion en volumen de la fase j (j=m, p). En algunos casos se proveen dos reglas de mezcla,
que constituyen las cotas superior e inferior a los valores obtenidos experimentalmente. En el
caso U-(x%wt)Mo las cotas superiores dan las respuestas mas adecuadas para los analisis
desarrollados en este trabajol®!.

Tabla VI.1 Constantes utilizadas en materiales compuestos.

Cota superior Cota inferior
Moddulo de Young, E EnVm+E,V, (E»Ep) /( EnVam + E,V,)
Moédulo de Poisson, v ViV + v,V -—-
Cte. Dilatacion Térmica, o | o,V + V), (amOLp) /(0 Vit a, V)
Tension de Fluencia, oy oymVmtov,V, | -

Distribucion de temperatura: Una vez determinados los tipos de materiales que
componen el sistema, el problema inicial es resolver el que atafie a la distribucion de
temperatura. Dado un flujo neutrénico, una composicion de material fisil y un
enriquecimiento, es posible hallar la potencia por unidad de volumen que se generara dentro
del combustible placa. El calor producido por unidad de tiempo en un volumen elemental del
combustible a una distancia z en la direccion longitudinal estara dada por la ley!”

H(z)=H,, cos %

e

donde H,; es la potencia volumétrica maxima y /, es un parametro geométrico del reactor

que se denomina longitud extrapolada, mayor que la longitud fisica de la placa.

Para calcular la distribucion de temperatura se resuelve la ecuacion del calor
estacionaria en un dominio bidimensional en coordenadas cartesianas. Para el corte x-y esta
ecuacion es

a(Kijj+8 Kyjai71 +H] =0
ox\_ 7' ox ) Oy 7oy

y de forma andloga para el corte y-z. k;j es la conductividad térmica para j = ntcleo, gap, vaina
u oxido (en el caso de que existan). Los subindices x, y o z indican la posibilidad de
anisotropia de la conductividad. Para el caso de gap o vaina, H; se considera nulo.

Las condiciones de contorno estan dadas por la temperatura 7,(z)en la superficie

externa de la vaina (condicion de Dirichlet) y V7=0 (condicion de Neumann) en el resto de la
frontera.

Para determinar 7 (z) suponemos que en estado estacionario, la extraccion de calor se

realiza exclusivamente a través de las caras paralelas al plano x-z. Si el espesor, ancho y



longitud de la placa son ¢, a y [, respectivamente, y el espesor del ntcleo es s, con s<g, la
potencia lineal producida en el nucleo de la placa esta dada por

P(z) = asH(z) = Py cos(lE)

e

Si O es el caudal de agua medido en I/s, ¢ y p su calor especifico y densidad, de la
ecuacion de balance de calor

P(z2)dz=c-p-Q-dT

se obtiene, integrando, la distribucion de temperatura 7, (z) en el agua que circula por el canal

de refrigeracion

Pyl
T,(z) =T, +-M e sinE+sinn—l para —ASZSA
cpQ l, 21, 2 2
donde 7; es la temperatura del agua al ingreso. Se observa que 7,(z) crece en forma
monotona desde 7; en z = —//2 hasta su valor maximoen z=17/2.

Sobre la superficie externa de la placa, en contacto con el refrigerante, se produce un
salto térmico cuyo valor depende del régimen de flujo de agua (turbulento o laminar) y de los
materiales involucrados. Dicho salto se obtiene de la ley de Newton

J(2) = WT(2) =T, (2))

donde / es el coeficiente de transferencia térmica de la superficie y J(z) es el flujo de calor a

través de cada una de las caras x—z. Todo el calor producido en el nucleo fluye a través de las
dos superficies ubicadas en y =—s/2 yen y =s/2, cada una de ellas de area a./. El flujo de

calor en cada cara es un vector de direccion y, dado por

J(z)=T®
2a
por lo tanto,
[
T2 =T, () + L oy Pt le) g 72 o ® | Pt o ™
2ah cpQ n l, 21, | 2ah l,

Para la simulacion numérica es necesario considerar todas las fases que median entre
el nucleo de la placa y el agua, que depende del disefio del combustible. Si la placa
combustible contiene un gap entre el nucleo y la vaina (tal es el caso de ciertos combustibles
monoliticos), éste estard ocupado por una mezcla de gases (los de fabricacion mas los
productos de fision) que estaran en contacto con el nucleo de la placa. En ausencia de gap,
(como ocurre en los combustibles dispersos o monoliticos que se fabrican por colaminacidn)
el nucleo estd en contacto directo con la vaina. Esta puede estar cubierta o no de un o6xido,
dependiendo del material que la constituya, en la superficie de contacto con el agua. Si la
vaina es de aluminio, es necesario tener en cuenta la existencia de una capa de 6xido pues, por
su baja conductividad térmica, aumenta la temperatura del dominio. Su crecimiento es
funcién de la temperatura de trabajo y de la composicion quimica del agua.



El célculo térmico es altamente dependiente de los coeficientes de conductividad
utilizados. Para el caso de combustible monolitico, ellos dependen, en general, s6lo de la
temperatura y de la porosidad, mientras que en el caso de un combustible disperso, dependen
también de la mezcla y, fundamentalmente, de los productos de reaccion generados en la
interfase combustible-matriz.

En primer lugar, en el caso en que se registre crecimiento del producto de la reaccion
UMo-Al, la conductividad efectiva de la particula recubierta por la capa, k., se calcula a
partir de la conductividad de la aleacion que constituye la particula, k,, y de la del compuesto
que forma la capa, k., del siguiente modo"’

A0 AW
RN INAG
kac_ ka kC

donde 7,(¢) es el radio de la particula de combustible mas el espesor de la capa y A(?)
representa al espesor de la capa de interaccion que la recubre y la aisla de la matriz. Para
obtener la conductividad efectiva del material disperso, ks, existen diversos modelos
empiricos como el desarrollado en CEA-Cadarache!

—k, +3Vk, +2k —3Vk 8k, +(k, —3Vk, -2k, +3Vk, )
= +
4 4
donde V es la suma de las fracciones en volumen de combustible y fase de reaccion y k,, es la

k,

conductividad de la matriz de aluminio.
El efecto de la porosidad ingresa a la conductividad térmica a través de un factor de
correccion valido para porosidades inferiores a 0.3!'%

kg, =k, exp(=2.14p(1))

donde p(¥) es la porosidad, cuya dependencia del tiempo se describe mas adelante.

Modelos de crecimiento de capas de oxido sobre el aluminio: En PLACA es posible
elegir entre cuatro modelos para el crecimiento de la capa de 6xido sobre la vaina de aluminio
en contacto con el refrigerante. Para vainas de Zircaloy, no se considera crecimiento de 6xido
debido a que a las temperaturas de trabajo en reactores de investigacion su espesor es
despreciable. Los modelos de Griess, de Krizt y de Pawel!'"! son validos para pH del
refrigerante de 5 y flujos de agua de hasta 12 m/s y para periodos relativamente cortos de
tiempo (20 dias). En la tabla V1.2 se listan sus principales caracteristicas (T, temperatura en
la interfaz refrigerante vaina en K, q es el flujo de calor en MW/m?, x, representa el espesor
inicial de 6xido presente, t el tiempo).

Tabla VI.2: Tres modelos para el crecimiento de oxido sobre aluminio.

Griess Kritz Pawel
¢ | 1.253810" exp(-5913/T,) | 8.686 q'*** exp(-2416.5/T,,) |  6.3881077 exp(-9154/(Ty, +
1.056q))
x(um) (X01.28535+1.28535 c t)0‘778 (X01,28535+1‘28535 c t)0.778 (X01‘351+1‘351 ct)0'74




El cuarto modelo es el propuesto por Kim!'"! quien introduce una dependencia de las
variables con el pH, otra con la velocidad del refrigerante a través de considerar la solubilidad
del 6xido en agua y que la conductividad del 6xido sigue una ley no lineal dependiendo del
espesor. El modelo es valido para un rango de velocidades de entre 3 y 28 m/s y un pH de
entre 5.1y 7.

1

¥ p+l ﬁ
X =2B (2;] +(p+1ct

3.2134
( vc—13.3905j
I+exp| ———————

B =0.4264 +

3.5994
p=0.119+9.223exp(-1.46710° Cs)

Cs = exp(—(lzn'm + 13.79](1.81—0.14pH)J

rlv
finalmente la constante c posee la expresion:

-6071

o4 0.37gX

rlv

c=1.9510" exp

ox

El problema elasto-plastico, el hinchado y la dilatacion térmica: Las tensiones que
soporta la placa, la dilatacion térmica y el hinchado producen en ellas deformaciones. Para su
analisis el vector deformacioén total {e} se descompone en términos de las diferentes
contribuciones:

{e}={e"}+{e"}+{e"} +{e™}
donde {e”}+{e”}representa a las deformaciones elastoplasticas, {e”} a las debidas a la

dilatacion térmica y {e”} al hinchado. Las componentes de {e”} se relacionan con las de la

tension mediante la ley de Hooke en forma matricial'*!:

{o}=[Dlte"}

[D] es la matriz del material y contiene sus constantes propias. El problema se resuelve en
cada una de las fases que componen el sistema.

Tomando como ejemplo el corte x-y y suponiendo que el problema se describe como
de deformacion plana, el vector deformacion total del sistema se relaciona con las funciones
desplazamiento u(x,y) y v(x,y) segun las direcciones x e y respectivamente, a través del
conjunto de ecuaciones!'*"’!

ou ov ou Ov
xx:a eyyzg exyzg‘Fa

de modo que el vector deformacion total {e} se indica mediante sus componentes no nulas en

e

la forma



i ]

{e}” =lex €yy  CExy

Indicamos con llaves los vectores columna y con corchetes los vectores fila; 7 indica el
traspuesto. En el esquema de deformacion plana las componentes no nulas de la tension son

{O-}T = [O-xx O-yy O-zz O-xy
Las incognitas del problema son las funciones desplazamiento u(x,y) y v(x, y). Este

conjunto de ecuaciones resultan relevantes ya que a través de ellas se acoplan los fendémenos
termomecanicos: el hinchado y la dilatacion térmica, junto con la deformacion elastica y
pléstica.

Deformacion elasto-plastica

Con el aumento progresivo de la temperatura y la distribucion de tensiones sobre la
placa alguno o varios materiales componentes pueden ingresar en rango de deformacion no
lineal. El vector de las contribucién elastoplastica se expresa como:

ENT PNT _ E E E P P P
) ey =l el en] +lel el el

donde el subindice j indica al material. La parte elastica se relaciona con la tension mediante
una matriz simétrica D de la forma usual en deformacion plana''¥. El incremento pléstico sélo
sera distinto de cero al superar el limite de fluencia. En este rango, cada material se supone
perfectamente pléstico con una superficie de fluencia de Von Misses y una regla de flujo de
Levy Prandtl-Reuss asociada, de modo que:

F=o0,-0y

donde o, es la tension de fluencia dada en la tabla VL1", que puede obtenerse de un grafico

de tension-deformacion y o, es la tension equivalente. La deformacion plastica se determina
en forma proporcional a la derivada de la funcidon F con respecto a la tension.

Dilatacion térmica

En régimen estacionario la placa sufre un cambio de volumen respecto de las
dimensiones originales debido a la dilatacion térmica. La distribucion no uniforme de
temperatura da lugar a una dilatacion térmica diferente en cada isoterma del sistema. Ademas,
durante las rampas de potencia, se producen dilataciones o contracciones térmicas de los
materiales que se suponen instantineas. El vector deformacion térmica sélo tiene
componentes normales, no de corte.

{e"}] = [eth e’ e ]j = ajAT[l 1 0]

XX yy Xy

donde o ; es el coeficiente de dilatacion térmica del material j y AT es la variacion de

temperatura.

Hinchado y Densificacion

El hinchado o swelling debido a los productos de fisioén afecta al compuesto de uranio
y, en el caso de combustibles dispersos de UMo también al intermetalico'”). Los modelos de
hinchado dependen del tipo de combustible utilizado. Existen modelos para combustibles
monoliticos y dispersos. En general un modelo de hinchado contiene varios términos que
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corresponden a las contribuciones de los productos de fision solidos y gaseosos
sumados proveen el hinchado total. PLACA permite seleccionar entre diversos modelos de
hinchado propuestos en la literatura. Entre ellos, algunos son formulaciones empiricas basadas
en datos post-irradiacién''), otros estan desarrollados a partir de primeros principios!'®.

En particular, para evaluar la magnitud del hinchado debido a los productos de

., . ., ;- 5 -23 ;
reaccion en aluminuros se acepta la relacion empirical: 4x107 f¢, donde f es la tasa de

fisiones y se expresa en fisiones/(m’seg).

Konovalov!'” distingue entre el hinchado por productos sélidos, que posee una
pendiente constante, y el producido por elementos gaseosos. Para este ultimo menciona dos
mecanismos: el conducido por burbujas que se nutren de productos gaseosos de fision como
el xen6n (GD) y el que se nutre de la absorcion de vacancias por los poros (BD). Mientras que
el mecanismo GD permanece controlado en condiciones normales de operacion, el
mecanismo BD puede generar, para altas temperaturas, expansion sin limite y producir
hinchado catastréfico. Las expresiones para ambos mecanismos son:

15
) k,T

S, =0.25B|b,, +0.172 OZSB( L ]
G, 4

donde B es el quemado en fisiones por cm’ , bxe es la constante de Van der Vaals del Xe, C;, es

la concentracién de burbujas y vy es la tension superficial. Todas las constantes se evaluan
suponiendo que el Xe es el gas generado mas abundante.

KD
Spp = o : IOD(Zi _Zv)T

r

donde K es la velocidad de generacion de vacancias, o, es el coeficiente de recombinacion y
D, es la difusion de vacancias. pp es la densidad estacionaria de dislocaciones moviles, 7 es el
tiempo de irradiacion y Z;-Z, es la diferencia efectiva entre creacion de intersticiales y
absorcion de vacancias por dislocaciones.

Como todo el proceso es activado por temperatura, ésta resulta entonces la variable
determinante para generar un hinchado descontrolado (figura VI.5). Existe una temperatura
critica en donde el hinchado gaseoso pasa de ser gobernado por el estable GD al
descontrolado DB. Si se considera que la temperatura interviene en la activacion de la
difusion de vacancias y gases de fision, asi como en la cantidad de energia superficial
generada, y, ademas, dichos parametros energéticos poseen una correlacion directa con la
temperatura de fundicion del compuesto combustible (estimada para el U10%wtMo en 1.520
K), puese calcularse la temperatura critica de activacion descontroladaen aproximadamente
220 °Ct™,

Los productos de fision, altamente energéicos, destruyen progresivamente los poros de

fabricacion del combustible. La disminucion de la porosidad inicial, p,, se conoce como

densificacion y depende de la tasa de fisiones del combustible.['* 2"

En general se observa experimentalmente que la densificacion compensa al hinchado
en los primeros tiempos de la historia de potencia. El vector deformacion correspondiente se
compone de la suma de las diferentes contribuciones de hinchado y densificacion y tampoco
tiene componente de corte
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Figura VI.5: Contribuciones al hinchado en el modelo de Konovalov. Notese el aumento

descontrolado del hinchado por vacancias al aumentar la temperatura.

Liberacion de gases de fision: El modelo utilizado es una adaptacion a reactores de
investigacion del propuesto para caracterizar liberacion de gases de fision en combustibles

20-211 ya descripto en el capitulo I1.9 y propone también analizar la resolucion de una

6xidos!
ecuacion de difusion en un grano del material combustible, supuesto esférico, considerando la
presencia de fuentes y sumideros en cada elemento finito con los que se discretiza el material
fisil. La ecuacion diferencial se resuelve para cada elemento en funcion de la temperatura e

historia de ese elemento y el gas acumulado se promedia en toda la placa.

Crecimiento de la capa de interaccion en el sistema UMo-Al: La modelizacion de la
interacion UMo-Al requiere del conocimiento de los parametros que gobiernan el crecimiento
de la capa de intermetalico que se forma entre ambos materiales. Para esto, se estan llevando a

cabo en diversos laboratorios'*!'>!”]

exprimentos que involucran tanto pares de difusion UMo-
Al de geometria plana como asi tambien particulas de UMo dispersas en Al. El crecimiento de
la capa de interaccion alrededor de las particulas se plantea en DPLACA en términos de un
problema de difusion de dos especies en sentidos opuestos a través de la capa, con dos
interfaces moviles (problema de Stefan) representadas por las dos superficies limites de la

capa de reaccion: aleacion UMo/capa (&,,.) y capa/matriz de Al (&, /m)[Z]_ Se ha visto

experimentalmente que el uranio y el molibdeno conservan en la capa la misma relacion en
peso que en la aleacion de origen; por lo tanto, para el problema de difusion son consideradas
como una unica especie. El problema asi planteado consiste en dos ecuaciones de difusion
para dos perfiles de concentracion, el de Al y el de U(Mo)

oc, _D, o (r" ac,.j

E r" or E




donde i refiere a cada especie difusora y n toma el valor 0 6 2 segun se trate de coordenadas
cartesianas o esféricas respectivamente; D; es el coeficiente de difusion de cada especie,
supuesto constante.

El modelo propuesto considera que el proceso esta controlado por la difusion de las
especies, esto es, que las reacciones en cada interfase ocurren en forma instantdnea. Esto
determina que el consumo de la aleacion estd gobernado por la velocidad a la que los atomos
de aluminio alcanzan la intefase UMo/capa. En forma similar, el desplazamiento de la
interfase capa/Al depende sélo de la llegada de los atomos de U, asociados a los de Mo, hasta
ella. Las ecuaciones de frontera movil quedan asi expresadas!”:

dé, Al 4 oc!
o TG =he

alc

Beim (U __pU oce
e clm ‘< or

c/m

En estas expresiones Cg (r,t) y CCAZ(r,t) son las concentraciones de ambas especies
en la capa. En las fronteras ellas adoptan los valores Cg/m y C CA/la , respectivamente; Dg y

D, !son los coeficientes de interdifusion de cada especie en la capa de reaccion.

En cada paso temporal, conociendo la temperatura del elemento y el radio de la
particula combustible, se resuelve el problema de interdifusion mencionada y se evalta tanto
el consumo de la particula como el de la matriz y se acumula el ancho de capa de interaccion
generado en el paso. Ademas, se calcula la evolucion del anillo de porosidad alrededor de la
capa. Con esa informacion se procede a calcular los porcentajes de volumen de combustible,
matriz y capa de interaccion generados>*%. Para hallar los valores correspondientes al total
del combustible disperso, se realiza un promedio sobre todos los elementos finitos en los que
se dividi6 el dominio.

Si las particulas no son esféricas, calcular los volumenes de los productos de reaccion
requiere utilizar factores de forma que dependen de la relacion area/volumen de las particulas,
cuya geometria debe ser ingresada como dato en DPLACA. El programa cuenta con seis
opciones de factores de forma dados por la relacion entre cinco figuras regulares: cuadrado,
pentagono, hexagono, heptagono y octdégono y el correspondiente circulo equivalente. Para
combustibles con particulas de UMo irregulares se emplea una elipse equivalente.

Para validar el modelo se reprodujeron diversos experimentos llevados a cabo en Ryu
et al ' con pares de difusion, en los cuales se localiza el plano de Matano de modo que el
movimiento de cada interfase puede referirse al mismo. A partir de este modelo se determiné
numéricamente el crecimiento de la capa de interaccion U-Mo/Al. Los experimentos y el
analisis numérico corresponden a tratamientos de 5 y 40 hs a 550°C y son comparadas en la
Tabla VI.3. X; y X, representa la distancia desde la interface U-Mo/capa de interaccion y
capa de interaccion/Al con el plano de Matano, el cual coincide con la superficie original U-
Mo/AL &g, 1e. X, =¢&,-&,,.y X, =¢&,,,, —&, - Se obtiene un buen acuerdo entre los datos.

La figura VI.6 presenta la cinética simulada del movimiento de las interfaces. Los
calculos fueron llevados a cabo con los datos correspondientes al tratamiento térmico de 40



hs. Se superponen los puntos experimentales medidos. En el punto medido después de 5 hs se
observa un apartamiento pequefio con respecto a la curva calculada. Esto se explica al
considerar que el crecieminto de la capa estd gobernado al comienzo por la cinética de la
reacciéon mas que por el proceso de difusion a través de ella, que es de mayor rango. Esto
significa que la cinética no obedece al inicio una ley parabdlica aunque dicho efecto es poco
importante para tiempos largos.

Tabla VI.3: Comparacion entre los valores experimentales y numéricos del ancho de la capa

de interaccion para tratamientos térmicos de 5 y 40 hs a 550 ° C.

Tiempode | D, D, X7 (um) X5 (um) | Ancho de la capa(pm)

tratamiento (umz /s) | ( umz /s)

h

®) Exp.| Num. | Exp. | Num. | Exp. Num.
5 14,1731 14,0432 | 115 | 98,13 | 415 | 354,6 530 452,73
40 29,9431 (29,3210 400 | 403,38 1500 |1472,6| 1900 1876
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Figura VI.6: Evolucion de las interfaces en los pares de difusion de U-Mo/Al tratados a
550°C durante 40 horas. Los puntos representan los resultados experimentales!.

En Ryu et al ' se presentan experimentos realizados con esferas de UMo en matriz de
aluminio, en donde los tratamientos térmicos producen la reducciéon del tamafio de las
particulas debido al crecimiento de la capa de interaccion alrededor de cada particula (figura
VI.7). También parte de esa capa crece hacia el aluminio. La difusiéon de U y Al del problema
se resuelve en coordenadas esféricas y se compara con resultados experimentales.
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Figura VI.7: Evolucion del espesor de las capas de interaccion en particulas esféricas para
tres diferentes tratamientos térmicos y comparacion entre los espesores finales obtenidos y
los medidos experimentalmente. (Se presenta una micrografia del estado final alcanzado
para 525 °C tomada de ref [4])

4. Validacion

Experimento FUTURE

El experimento FUTURE™ consistio en la irradiacion de placas de U-7%wtMo
disperso en Al con una densidad de uranio de 8,5g/cm’ envainadas en aluminio. El compuesto
disperso se construy6 con polvos de UMo obtenidos por atomizacion (particulas esféricas),
por lo que la porosidad de fabricacion resultd relativamente baja (1,1%). Las placas fueron
irradiadas durante 40 dias a una potencia lineal de aproximadamente 1,2x10° W/cm. La
temperatura del refrigerante al ingreso fue de 40°C.

En la figura VI.8 se observan los resultados de la simulaciéon con DPLACA para la
distribucion de temperaturas en la superficie metalica exterior de la vaina, sobre la capa de
oxido y en el refrigerante a lo largo de la direccion longitudinal del combustible. A modo de
comparacion se presenta un resultado experimental® medido en la zona de mayor exigencia
térmica, donde la capa de oOxido alcanza su méximo espesor. La temperatura maxima
calculada sobre la capa de 6xido en contacto con el refrigerante esté en el rango de los 120°C,
que coincide con la condicion medida durante el experimento.

En la figura VL9 se observan los porcentajes en volumen de combustible,
intermetalico y matriz predichos numéricamente, segin una vista x-y del programa. La
prediccion se realiza para la duracion total del experimento y se compara con las medidas
practicadas al final del mismo en la zona mas exigida de la placa, cercana a su mitad
geométrica. La Tabla VI.4 presenta los datos de ensayos post-irradiacion (PIE) comparados
con los predichos por DPLACA para el crecimiento de intermetélico, porcentaje en volumen
de compuestos, hinchado, ancho de la capa de 6xido y deformaciones de los elementos, entre
los que puede observarse gran coincidencia.
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Figura VI.8: Distribucion de temperaturas en la superficie de la vaina, sobre la capa de
oxido y en el canal de refrigeracion, calculadas con DPLACA. Sobre el eje de la derecha se
presenta el espesor de la capa de oxido a lo largo de la direccion z comparado con el
resultado experimental!”.
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Figura VI1.9: Porcentajes en volumen de particula de UMo, intermetdlico, matriz de Al y
porosidad en funcion del tiempo y comparacion con datos post-irradiacion para la zona
media de la placa.



Tabla VI.4: Comparacion del los resultados post-irradiacion del experimento FUTURE con

los de DPLACA.
datos PIE | DPLACA
Espesor de la capa de interaccion (um) 11 10,73
Volumen particula de UMo (%) 0,71 0,717
Volumen intermetélico (%) 0,23 0,288
Volumen matriz de Al (%) 0,06 0,00
Porosidad (%) 0,00 0,0032

Al comparar las predicciones del modelo de interdifusion propuesto con las medidas
post-irradiacion se observa que estan en buen acuerdo. El modelo da una leve subestimacion
del porcentaje de particula combustible consumida y sobreestima en forma igualmente leve el
de matriz de Al.

En la figura VI.10 se presenta la prediccion del modelo de interdifusion para el calculo
del crecimiento de las capas de interaccion bajo irradiacion, y la consiguiente disminucion del
radio de las particulas y deterioro de la matriz de Al. Se grafica la posicion de las interfases en
todo el tiempo del experimento FUTURE y el ancho de la capa de interaccion, la cual se
compara con el resultado experimental. Se predice un valor numérico de 10,73 um a fin de

vida, mientras que el reportado experimentalmente es de 11 pm.
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Figura VI.10: Dependencia temporal de la posicion de las interfaces particula/capa de
interaccion y capa/matriz y ancho de la capa de interaccion bajo irradiacion.

Los mecanismos que mas contribuyen al hinchado son la formaciéon de una capa de
reaccion de baja densidad y la creacion de productos de fision, particularmente los gases, que
forman burbujas. Ambos procesos estan controlados por difusion, por lo que son fuertemente
dependientes de la temperatura. El hinchado debido a productos s6lidos de fision se considera
atérmico. Se observa que, comparando placas que han alcanzado un quemado similar
(at%>°U consumido), aquellas sometidas a menor exigencia térmica sufrieron un hinchado
sensiblemente menor. El experimento FUTURE se caracteriz6 por ser de alta exigencia
térmica, por lo que tuvo que ser interrumpido antes de completarse debido a la gran
deformacion de las placas por hinchado. La figura VI.11 es un registro de los diferentes



porcentajes en volumen de los compuestos a fin de vida (40 dias de quemado) y corresponde a
una vision y-z de toda la placa. Alli puede verse como el aluminio practicamente ha
desaparecido en la zona de mayor crecimiento del intermetalico, que corresponde a la mayor
temperatura en la direccion longitudinal. La desaparicién de la porosidad de fabricacion, en
cambio, al ser un fenémeno dependiente de la tasa de fisiones, sigue una ley semejante a la
distribucion de quemado a lo largo de la placa, aunque en forma inversa (figura VI.12).
También se observa experimentalmente el cambio de velocidad de crecimiento de los
productos de reaccion al consumirse el aluminio, situaciéon que también se comprueba
numéricamente.
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Figura VI.12: Simulacion de la distribucion del quemado en funcion de la posicion
longitudinal en la placa para el combustible del experimento FUTURE.



Experimento IRIS

El experimento IRIS 1 se realizé en el reactor OSIRISP* con combustible construido
con polvos triturados por lo que las particulas de combustible poseen una geometria irregular
y, en consecuencia, la porosidad de fabricacion es alta (alrededor de 13%). Las placas fueron
construidas con mas de 50% en volumen de particulas de aleacién de U con 7 y 9 wt%Mo,
respectivamente, con una densidad de uranio de alrededor de 8.3 g/cm’. El experimento
alcanzé un quemado promedio del 47% y de 67% en su pico maximo. La figura VI.13
muestra la simulacion con DPLACA a través de la vision y-z de la evolucién de los
porcentajes en volumen de cada fase componente y su comparacion con los valores medidos
al final de la irradiacién ™! en donde se observa un muy buen acuerdo.
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Figura VI.13: Experimento IRIS: simulacion de los porcentajes en volumen de las diferentes
fases en funcion del tiempo de quemado comparados con datos post-irradiacion.

La Tabla VI.5 presenta los datos de medidas post-irradiacion comparados con los
numéricos de espesor de capa de interaccidon, porcentajes en volumen de los diferentes
compuestos, incremento de espesor de 6xido, hinchado y espesor de la placa en su conjunto.
DPLACA tiene en cuenta la forma prismatica de la particula combustible introduciendo un
factor de forma (cuadrado) para este experimento.

Tabla V1.5: Datos del experimento IRIS obtenidos en andlisis post-irradiacion comparados
con los predichos por DPLACA.

PIE DPLACA
Espesor de la capa de interaccion. (um) |4-6 3,67
Volumen de particula de UMo (%) 0,58 0,5524
Volumen de intermetalico (%) 0,37 0,3957
Volumen de matriz de Al (%) 0,039 0,0418
Volumen de poros (%) 0,011 0,0099
Incremento del espesor de la placa (um) |77 (5,9%) 64
Espesor de 6xido (um) 16 27
Hinchado (%) 10 11,55

En la figura VI.14 se observa el hinchado total de la placa y las diferentes
contribuciones debidas a las particulas de combustible, al intermetélico y a la densificacion.
La simulaciéon muestra que el hinchado que provocan los productos de fisién sélidos y



gaseosos se compensa en los primeros dias de irradiacion, con la reduccion de porosidad
(densificacion), observandose como la resultante total comienza a crecer a partir de los 75
dias de quemado.
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Figura VI.14: Experimento IRIS: hinchado total y diferentes contribuciones al mismo. A la
izquierda se grafica la evolucion de la capa de interaccion con el tiempo.

Experimento AECL

La Comision de Energia Atomica de Canadd (AECL) realizd una serie de
experimentos en el reactor de investigacion NRU a partir del afio 2003 con mini barras de
combustible disperso UMo con dos proporciones en peso de molibdeno, 7 y 10%. El
experimento consistia en cuatro mini barras de cada porcentaje en peso con vainas de
aluminio, todos con una densidad de 4.5 g cm™ de uranio, que se irradiaron a una potencia
lineal nominal de 100KW/cm hasta alcanzar un quemado de 20% de atomos de U*. En ese
punto se publicaron los resultados medidos en el Chalk River Laboratory, que se toman este
trabajo para comparar con DPLACA (tabla VI.6). Al tratarse de mini barras cilindricas, los
resultados experimentales son obtenidos en tres regiones, (central, media y periférica), por lo
que fueron promediados para compararlos con los dados por DPLACA en base al promedio
de temperatura radial. Cabe destacar que el hinchado medido se explica por el crecimiento en
la capa de interaccion, fuertemente dependiente de la temperatura, como se observa por la
variacion con la posicion radial de la particula de combustible en la mini barra.

Los analisis por microsonda de porciones del material irradiado muestran el proceso
de interdifusion de UMo y Al y la distribucion en peso de los elementos involucrados. Dichos
datos se comparan con los resultados predichos por DPLACA para el didmetro final
alcanzado por la particula de UMo, el radio de la zona de interaccion interior a la particula de
UMo y la zona en que dicha capa se extendid hacia la matriz de aluminio. Entre ambos
conjuntos se observa una coincidencia cualitativa.



Tabla V1.6 Datos experimentales comparados con los calculados en PLACA

Temp. Promedio (°C) | Hinchado (%) | Interm. Prom. (%)
U-7Mo Exp 250 ~6 44,33
U-7Mo Num 247 ~4,3 ~49
U-10Mo Exp 250 ~5,5 34,667
U-10Mo Num 240 ~4,0 ~37,0

Experimento RERTR-3

En el experimento RERTR-3 se irradiaron 47 mini placas de dimensiones:
2,2758x0,5524x0,1524 cm para la placa completa y de 2,1996x0,4762x0,0762cm para el
compuesto de UMo. Las mismas se sometieron a condiciones consideradas agresivas para un

235
. Basadas en

reactor de experimentacion. Se alcanzaron quemados de entre 25 y 40 % de U
los experimentos RERTR-1 y —2 se contruyeron placas con UMoXwt%Mo con X entre 6 y
10, con una carga de aproximadamente 50% en volumen de particulas, que proporciona una
densidad media de uranio de 8,5g/cm3

Los resultados PIE de esos experimentos mostraron un comportamiento aceptable con
un hinchado relativamente bajo. Sin embargo, las elevadas temperaturas que alcanzaron los
experimentos resultaron en espesores de capas de interaccion grandes; de hecho, tan extensas
que en las porciones centrales de algunas placas (las que se encontraban en la zona de mayor
exigencia del reactor) no se halld rastro de matriz de Al. En general se observa que las

aleaciones con mayor porcentaje de Mo reaccionan menos que las de menor cantidad.

Tabla V1.7: Resultados de miniplacas en el RERTR-3

Peak fuel | Fraccion de Incremento
Burnup Peak Heat flux temperature | volumen de del espesor
%U235 (W/cm2) ., de la placa
©) la reaccion
(um)
Rango 0,2 -0.,4 150 — 400 110250 | 0,075-04 | 20-80
Experimental
A06 Ul0Mo | 21,71 (Pro) | 328 (BOL) 157 (BOL) | 0,10 (Pro) 31
30 (Max) | 342 (EOL) 161 (EOL) |0,14 (Max)
A10U10Mo | 24,59 (Pro) | 380 (BOL) 179 (BOL) | 0,15 (Pro) 59
31,8 (Max) | 400 (EOL) 186 (EOL) |0,23 (Max)
Cl13 U6Mo | 23,12 (Pro) | 394 (BOL) 191 (BOL) | 0,21 (Pro) 66
29,9 (Max)| 421 (EOL) 198 (EOL) |0,33 (Max)
R04U6Mo | 25 (Pro) | 408 (BOL) | 204 (BOL) | 0,28 (Pro) 20
(esféricas) | 33 (Max) | 441 (EOL) 215 (EOL) ]0,48 (Max)
S03 U6Mo | 26  (Pro) 406 (BOL) 191 (BOL) | 0,33 (Pro) 68
(esféricas) | 34 (Max) | 439 (EOL) 200 (EOL) ]0,56 (Max)
V03 Ul0Mo | 25  (Pro) 394 (BOL) 181 (BOL) | 0,26 (Pro) 59
(esféricas) |32 (Max)| 423 (EOL) 190 (EOL) [0,42 (Max)
V07 Ul0Mo | 25 (Pro) | 394 (BOL) 181 (BOL) | 0,26 (Pro) 53
(esféricas) | 32,8 (Max)| 423 (EOL) 190 (EOL) |0,42 (Max)

En la tabla V1.7 se resumen los resultados para siete de esas mini placas. Los datos
experimentales obtenidos so6lo contemplan los rangos medidos de cada magnitud. Las mini
placas se envainaron dentro de una placa de dimensiones estdndar para un reactor de
experimentacion por lo que la irradiacion de cada uno fue diferente. Como no se conoce la



posicion dentro de las placas de cada una de las mini placas se las somete a una historia de
irradiacion promedio para todas. Sin embargo es posible hallar que los resultados numéricos
concuerdan con los valores mas altos de los rangos experimentales. Ademas puede notarse el
hecho comprobable experimentalmente de que las placas con menor contenido de molibdeno
presentan capas de reaccidn mayores y por lo tanto mayor porcentaje en volumen de
compuesto de reaccion.

En la figura VI.15 se presenta el quemado a lo largo de la placa y su valor medio, asi
como el porcentaje en volumen de aluminio. Se observa cdémo el mismo se consume en mayor
medida en la zona central debido a la mayor temperatura. La conductividad del nucleo de la
placa pasa de 0,74 W/cm/C nominal al principio de la irradiacion, a 0,13 para una capa de
interaccion de 34% (flujo constante a 350 W/cm?)
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Figura VI.15: Quemado medio y % final en volumen de aluminio para la mini placa S03.



5. Discusion

Muchos de los modelos incluidos en PLACA son tomados con minimas
modificaciones, de DIONISIO. Otros, como en el caso del modelo interdifusional, fue
desarrollado expresamente para su inclusion en el codigo. La utilizacion de modelos
ampliamente testeados es una de las razones de los excelentes resultados obtenidos con
DPLACA. Cabe destacar que comparaciones realizadas con codigos similares desarrollados
por otros paises posiciona a PLACA/DPLACA en un lugar privilegiado ya que da amplia
respuesta no sélo a las problematicas térmicas y a las relacionadas con el hinchado de los
combustibles, sino que ademas provee una respuesta mecanica completa del problema.
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A modo de conclusion

Comprender el funcionamiento del nucleo de un reactor requiere el dominio de la
termohidraulica para conectar el disefio mecanico con la ingenieria total del reactor, de la
neutrdnica para entender cual es el mejor elemento combustible desde el punto de vista de la
reactividad para mantener y controlar las reacciones de fision, y de la fisica para poder
predecir y entender el comportamiento de los materiales ante las exigencias neutronicas e
hidraulicas. Por otro lado la cantidad de fendmenos fisicos y quimicos que tienen lugar en el
quemado de un combustible nuclear, los que afectan tanto al material fisil como a la vaina que
lo contiene, y las interrelaciones de estos fenomenos con parametros de disefio de elementos
combustibles, convierten la construccion de un cédigo de simulacion en una tarea
multidisciplinaria. No sélo se requiere de una ductilidad avanzada en el manejo de la
simulacion numérica, desde el conocimiento de compiladores y lenguajes hasta la
codificacion de algoritmos, sino que se debe atender las problematicas que ingresan en los
rangos de la ingenieria, de la fisica y de la quimica. Por otro lado, cada uno de estos
fenomenos es simulado en forma independiente y la interrelacion de todos los modelos
encierra otro tipo de complicaciones que se suman a las ya mencionadas. Obtener entonces un
programa estable, con sus salidas controladas s6lo por parametros de entrada, que permita el
funcionamiento armonico de todos los modelos incluidos en forma acoplada, es un desafio
que no obstante, fue ampliamente cubierto en los cddigos presentados a lo largo de este
trabajo.

DIONISIO 1.0 ha mostrado un comportamiento mas que aceptable en la simulacion
del comportamiento de combustibles en reactores LWR. Especialmente buena es su
prediccion en PHWR y PWR hasta un quemado de hasta 30 MWD/KgU. desde donde
comienza a notarse la limitacion de sus modelos en rangos de alto quemado. El problema de
PCMI ha sido resuelto satisfactoriamente mediante la introduccion de multiplicadores de
Lagrange en los nodos contactor/receptor, lo que produjo respuestas acertadas y precisas en la
problematica del contacto vaina-pastilla, sefialando en posicion y magnitud la aparicion de
ridges primarios y secundarios sobre la vaina.

El modelo de fractura de la vaina es un aporte novedoso a este tipo de cddigos ya que
facilita el seguimiento de fallas y accidentes en el elemento. Carente de una casuistica
abultada, se encuentra en etapa de testeo continuo. Cuando se disponga de una serie de
experimentos sobre comportamiento de vainas bajo atmosferas controladas se podra en el
futuro analizar las predicciones del modelo. AUn asi, su incorporacioén extiende el margen de
aplicabilidad de un codigo de esta naturaleza al poder incluir la posibilidad de estudiar
comportamientos locales de los materiales ante circunstancias extremas.

Si bien DIONISIO resuelve una porcion acotada de una barra combustible, la
contemplacion de la termohidraulica del reactor para determinar la condicion de contorno
sobre la barra combustible y el uso de programas subsidiarios como los descritos en el
apéndice 1, permiten, a través de la recopilacion de la informacion de un conjunto de corridas
particulares, obtener una salida integral de una barra completa. Esto es verificado en el
experimento OSIRIS y expande el campo de aplicacion del codigo.



Los experimentos FUMEX I y II se llevaron a cabo mientras DIONISIO estaba en
gestacion y el codigo no particip6 efectivamente en ellos. Es bueno destacar que DIONISIO
ha sido propuesto por el organismo mundial patrocinante para participar representando a la
Argentina en el experimento FUMEX III, que todavia se encuentra en etapa de diagramacion.
Antes de ello, se esta incluyendo en el codigo un modelo de alto quemado para subsanar las
limitaciones ya discutidas en el capitulo V.

Los resultados preliminares obtenidos utilizando los cédigos PLACA y DPLACA
presentan gran concordancia con los valores experimentales y con los arrojados por otros
codigos similares. El testeo del desempefio del programa es una tarea continua y, dada la
estructura del codigo, el reemplazo o inclusion de nuevos modelos es sencilla.

El modelo interdifusional incluido en el codigo DPLACA, que resuelve un problema
de Stefan doble por cada elemento finito, provee al cddigo de una herramienta sumamente
realista ya que la distribucion de productos de reaccion, consumo de particulas combustibles y
matriz, es altamente dependiente de la posicion longitudinal del elemento debido a Ia
exigencia de la irradiacion y a la consiguiente distribucion de temperatura, tal como sucede en
los experimentos. Asimismo, la vision x-y permite un analisis detallado en cualquier plano del
combustible, en particular los que se consideran mas criticos. Ademads, la superposicion de
ambas visiones, la x-y y la y-z, posibilita un analisis general del conjunto.

Los dos puntos de vista del programa hacen posible que se utilice para analizar el
quemado en general, a lo largo de una placa completa o en una posicion localizada a
determinar por el usuario. Esto permite realizar un estudio integral del comportamiento de un
combustible tipo placa generando salidas promediadas o particulares en regiones de interés
con condiciones predeterminadas. Para ello, resulta esencial el acoplamiento del c6édigo con
las condiciones termohidraulicas del reactor que proveen en una primera aproximaciéon coémo
seran las condiciones de contorno para todo el combustible.

Ambos codigos son sometidos a comparaciones constantes con otros codigos
similares, asi como con los datos provenientes de reactores de investigacion en operacion. Si
bien la informacién experimental es relativamente abundante para combustibles dispersos, la
version monolitica de PLACA todavia se encuentra a la espera de los proximos resultados
experimentales de placas de este tipo, actualmente en proceso de irradiacion.

El niimero de validaciones a las que PLACA/DPLACA y DIONISIO estan siendo
sometidos a diario es creciente y contribuyen a una retroalimentacion constante de sus
modelos. Practicamente es posible decir que la version 2.0 de DIONISIO se construye sobre
la 1.0 sin solucion de continuidad (lo mismo ocurre con PLACA) y la constante investigacion
y trabajo que se introduce en los codigos definitivamente muestran que esta pagina no es mas
que la conclusion de un trabajo académico, ya que el trabajo profesional continuard por
muchos afios mas.



APENDICE I: cédigos asociados

Armado de Historia de Potencia idealizada ArmaHp.for

Para el armado de la potencia idealizada se utiliza un codigo (en verdad un conjunto de
codigos ya que cada experimento requiere de un programa particular, si bien partiendo del
mismo algoritmo) que toma los datos de entrada en forma cruda, los cuales se proveen en dos
formatos mayoritariamente: o bien en intervalo de tiempo-potencia lineal o bien quemado-
potencia lineal. En el primer formato se presenta en una columna el intervalo de tiempo
(usualmente en dias) durante el cual el elemento estd sometido a una determinada potencia (en
general en kW/m). En el segundo se provee el intervalo de quemado que el combustible
consume a una determinada potencia. En este ultimo caso se debe realizar una conversion a
tiempo en dias.

Por otro lado, en general no se provee un solo grupo de valores tiempo-potencia o
quemado-potencia sino un conjunto de ellos, tomados sobre diferentes barras ubicadas en
diferentes posiciones del reactor. Si bien estos datos en general son similares, es posible que
sea necesario realizar un promedio o se desee correr DIONISIO sobre la potencia mas alta o
la mas baja. Para ello el programa ArmaHP decide segin eleccion del usuario sobre qué
historia cruda realizar la historia final.

Como ya hemos mostrado durante este trabajo, la historia cruda puede contar con
muchos pasos y discontinuidades dadas por la instrumentacion que recopila la informacion,
ademas de minimas variaciones sobre la potencia lineal. ArmaHP realiza un planchado de la
historia cruda de acuerdo a pardmetros que el usuario selecciona, como la cantidad minima en
W/cm que el programa tome como inalteracion. Por ejemplo, una eleccion recomendada es 10
W/em. Sobre esa eleccion, cada vez que los datos leidos de historia de potencia real no
presenten una variacion mayor a 10 W/cm en su magnitud, ArmaHP los tomard como
invariantes generando una potencia promediada para el paso ideal.

Otro importante aporte de este programa estd en seleccionar el numero de escalones
entre los que se divide una rampa de potencia; el pardmetro por defecto es 50 W/cm, pero en
caso de requerir un seguimiento mas detallado, (como en el ejemplo IFA-507, capitulo V) se
puede seleccionar uno menor.

La salida de ArmaHP es la historia de potencia como es leida por DIONISIO vy tiene

el formato:
Cantidad de pasos
Potencia . ., en que se divide la
.., . Potencia Duracion .
Paso Condicion inicial (del rampa o cantidad de
final (del paso) |(del paso) .
paso) recalculos
REAL numero de
REAL intervalos entre los
INTEGER (Es igual al que se divide una
INTEGER 1= rampa REAL inicial en caso|REAL rampa o numero de
contador i .
2=estacionario de un paso veces que el
estacionario) programa debe
recalcular  durante




‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ un estacionario

2. Estimacion del quemado durante una historia de potencia: Quemado.for

Dada una historia de potencia completa, se incluye en el archivo de entrada de
DIONISIO. Sin embargo, es conveniente antes de realizar una corrida del codigo saber de
antemano si no se ha cometido un error en el armado de dicha historia. Para ello se disefi6 la
herramienta Quemado. En este codigo se calcula el quemado final que alcanzard el
combustible al ser sometido a una historia de potencia simplificada como la que se ha
construido (estableciendo los parametros de disefio como enriquecimiento, dimensiones,
densidad, porosidad, etc.). En este calculo no se consideran cambios termoquimicos ni
térmicos sobre el dominio, solamente se calcula el quemado mediante la féormula:

3.7085x107 fdt
(1— porosidad )p

Quemado(MWd | KgUO,) =

De este modo, dada una densidad de potencia lineal se calculan las fisiones por unidad
de volumen (f) necesarias para producirlas, dt es el intervalo temporal al que se encuentra la
pastilla a esa potencia mientras que la porosidad y la densidad son datos de entrada
caracteristicos del combustible. El factor 3,7085x107* es la cantidad de Megawattios/dia que
produce cada fision y p es la densidad tedrica del UOs.

Quemado funciona con el mismo archivo de entrada de DIONISIO, ENTRADA.DIO
y utiliza algunas de las subrutinas principales del cddigo asi como las funciones que definen
los parametros del combustible.

3. Termo hidraulica del canal: Terhidra.for

Como vimos en el capitulo II para el estudio termo hidraulico de elementos combustibles y de
los canales asociados se define un canal basico cuya geometria dependera de la posicion de
las barras (figura I1.3), sobre el cual se calculaba el balance de energia dada por el
intercambio de calor a partir de la potencia lineal sobre el elemento y otros paramtros
caracteristicos.

El codigo Terhidra resuelve el canal basico con datos de entrada particulares del
archivo ENTRADA.DIO destinados a los céalculos termohidraulicos del reactor pero fuera del
cuerpo principal del programa. Se ingresa la velocidad del refrigerante, la temperatura de
entrada, y una potencia lineal que el usuario determina para el célculo auxiliar. De este modo
a la salida de Terhidra se obtienen perfiles de temperaturas axiales para el canal, la superficie
de la vaina, la interfase 6xido-Zircaloy (en el caso en que esta se considere), el interior de la
vaina, la superficie externa de la pastilla y diversas isotermas sobre la misma. Por otro lado el
programa también provee un perfil radial de la temperatura para el centro del canal.

Este calculo auxiliar permite reconocer si los datos de entrada utilizados para una dada
potencia lineal, generaran perfiles de temperaturas coherentes, posibles o irreales, asi como
seleccionar una porcion particular de la barra para analizar detalladamente utilizando el
c6digo DIONISIO.

4. Versionado y compiladores sobre los que funcionan DIONISIO y PLACA
La primera version de DIONISIO(.0) se culmind en el afio 2001 y el programa contaba
con modelos termoelastoplasticos, un modelo de produccion de gases de fision, hinchado y



densificacion y un modelo de creep para la vaina. La interaccion pastilla vaina se trataba en
forma rudimentaria.

La version actual DIONISIO 1.0 se encuentra en una etapa de consolidacion. Se
agregaron diferentes modelos que hacen a la reestructuracion de la vaina, retencion de gases
en la pastilla, crecimiento de la capa de 6xido sobre la vaina, analisis de termo hidraulica del
canal, fisuracion de la pastilla, produccion de sustancias corrosivas dentro del elemento, creep
y crecimiento por irradiacion para la vaina. El problema de PCMI fue resuelto por un método
robusto y se agrego la posibilidad de crecimiento de fisuras sobre la vaina.

En un futuro préoximo se agregaran modelos de alto quemado.

PLACA/DPLACA se encuentra en su version 1.0. Basicamente se esta trabajando en
introducir modelos para dar respuesta a otro tipo de compuesto de uranio en el disperso como
siliciuros, ademas del UMo.

Las versiones de ambos cddigos corren sobre compiladores

FORTRAN Visual WorkBench V 1.00
Compaq Visual Fortran Professional Edition 6.6.0
277 bajo version FORCE 2.0.8 en windows
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