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Resumen

Durante los ultimos diez afios, en el Sector Codigos y Modelos de la Gerencia Ciclo
del Combustible Nuclear viene desarrollando el cédigo DIONISIO, que simula buena
parte de los fendmenos fundamentales que ocurren en una barra combustible de un
reactor de potencia durante su quemado: distribucion de temperatura, dilatacion
térmica, deformaciones elastica y plastica, fluencia, crecimiento por irradiacion,
interaccion mecéanica entre la pastilla y la vaina, liberacion de gases de fision,
hinchado y densificaciébn. Se supone que la simetria es axial y se emplean
elementos finitos cilindricos para discretizar el dominio. El cédigo tiene estructura
modular y comprende mas de 40 modelos interconectados.

Recientemente se han introducido diversas subrutinas destinadas a extender la
aplicacion de DIONISIO al rango de alto quemado. Las nuevas herramientas de
célculo, disefiadas para combustibles de UO, en condiciones de LWR, predicen la
distribucion radial de potencia, quemado y concentracion de diversos nucleidos en la
pastilla. Paralelamente se esté trabajando en el modelo de porosidad y liberacion de
gases en el ‘rim’ asi como en la modificacion que dicha zona introduce en la
conductividad térmica de la pastilla.

Un desafio computacional de significacion fue haber incluido la opcién de simular
una barra completa, dividiéndola en segmentos en la direccion axial, a eleccion del
usuario, y resolviendo en cada sector un sistema completo similar. Todos los
parametros generales de la barra (presion, liberacién de gases de fisién, volumen,
etc.) se evaltuan al final de cada paso temporal. Esta modificacién permite tener en
cuenta la variacién axial de la potencia lineal del reactor, y como consecuencia,
evaluar la dependencia con esa coordenada de todos los parametros que miden el
comportamiento de la barra combustible.

El codigo fue designado para participar en el proyecto FUMEX Il de
intercomparacion de cddigos, patrocinado por el OIEA, en el trienio 2008-2011. Los
resultados de las simulaciones realizadas en el marco de ese proyecto fueron
contrastados con més de 30 experimentos que involucran mediciones de diferentes
parametros efectuadas en mas de 150 barras irradiadas. El alto nimero de casos
testeados y la buena calidad de las predicciones obtenidas autorizan a considerar a
DIONISIO como una herramienta confiable de simulacion. Actualmente el codigo es
utilizado para la simulacion del comportamiento de combustible para el reactor
CAREM.



DIONISIO 2.0: NEW VERSION OF THE CODE FOR SIMULATING THE
BEHAVIOR OF A POWER FUEL ROD UNDER IRRADIATION

Abstract

During the latest ten years the Codes and Models Section of the Nuclear Fuel Cycle
Department has been developing the DIONISIO code, which simulates most of the
main phenomena that take place within a fuel rod during the normal operation of a
nuclear reactor: temperature distribution, thermal expansion, elastic and plastic
strain, creep, irradiation growth, pellet-cladding mechanical interaction, fission gas
release, swelling and densification. Axial symmetry is assumed and cylindrical finite
elements are used to discretize the domain. The code has a modular structure and
contains more than 40 interconnected models.

A group of subroutines, designed to extend the application range of the fuel
performance code DIONISIO to high burn up, has recently been included in the code.
The new calculation tools, which are tuned for UO, fuels in LWR conditions, predict
the radial distribution of power density, burnup and concentration of diverse nuclides
within the pellet. New models of porosity and fission gas release in the rim, as well as
the influence of the microstructure of this zone on the thermal conductivity of the
pellet, are presently under development.

A considerable computational challenge was the inclusion of the option of simulating
the whole bar, by dividing it in a number of axial segments, at the user’s choice, and
solving in each segment the complete problem. All the general rod parameters
(pressure, fission gas release, volume, etc.) are evaluated at the end of every time
step. This modification allows taking into account the axial variation of the linear
power and, consequently, evaluating the dependence of all the significant rod
parameters with that coordinate.

DIONISIO was elected for participating in the FUMEX Il project of codes
intercomparison, organized by IAEA, from 2008 to 2011. The results of the
simulations performed within this project were compared with more than 30
experiments that involve more than 150 irradiated rods. The high number of tests and
the good quality of the predictions suggest that DIONISIO can be considered as a
reliable prediction tool. The code is presently used for simulating the behavior of the
fuel for the CAREM reactor.



1. Introduccidén

DIONISIO es un coédigo construido para la simulacion del comportamiento
termomecénico y termoquimico de una barra combustible bajo irradiacion, en un
reactor de potencia en condiciones normales de funcionamiento. Los materiales
involucrados en el célculo son: el combustible (UO2 o combustible mixto (U,Pu),) y la
vaina de Zircaloy. Los modelos y condiciones utilizados en el codigo se adecuan a
reactores LWR y PHWR suponiendo una historia de potencia de exigencia normal.
Trabaja en 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.

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 mecéanico. El coédigo 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 difusion de gases, considera un grano en el que supone
simetria esférica y resuelve un sistema unidimensional con elementos finitos
lineales. Para el problema de fractomecénica de la vaina se utilizan elementos
cuadraticos de la familia serendipica, de ocho nodos con polinomios cuadréticos. En
una instancia previa, la malla de elementos finitos puede ser visualizada antes de
correr el programa.

La entrada de DIONISIO contiene, ademas de parametros relativos al reactor y
condiciones de operacion, la historia de potencia a la que serd sometida la barra.
Para ingresar los pasos de la misma es posible elegir entre potencia lineal, potencia
volumeétrica o flujo de neutrones.

La cantidad de fendmenos mutuamente influyentes que se producen en materiales
sometidos a irradiacion requieren de modelos numéricos altamente no lineales. Asi
por ejemplo, dentro del UO,, se producen mas de 700 nucleidos como consecuencia
de las reacciones de fision generadas por el bombardeo con neutrones y por la
cadena de reacciones de decaimiento radiactivo. Muchos de ellos poseen corta vida
y sélo unos pocos resultan fundamentales a la hora de describir el estado de un
combustible irradiado. Desde el punto de vista neutrénico, los que deben ser tenidos
en cuenta en cualquier calculo de reactividad son los que poseen mayor seccion
eficaz de captura neutrénica como el **Xe y el **°Sm y se comportan como venenos
naturales de la reaccion. El xendn y el kripton son gaseosos e insolubles en el UO, y
por esta razén precipitan formando burbujas en el interior de un grano de 6xido 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 los
bordes de grano, las burbujas se interconectan y el gas en exceso, migra hacia el
volumen libre dentro de la barra, fundamentalmente el gap y el plenum. El cambio de
composicion gaseosa en el gap disminuye su transferencia de calor, ya que la
conductividad del xendn es veinte veces menor que la del helio que se emplea en el
llenado inicial. De este modo, la temperatura de todo el sistema aumenta. Los
productos de fision sdlidos incluyen elementos metalicos u 6xidos insolubles en la
matriz de UO,, y contribuyen también 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 (Zry).



Entre los diversos fendbmenos que ocurren en la pastilla durante el servicio del
combustible cabe destacar:

a) Expansion térmica del ceramico UO..

b) Densificacion de la pastilla: es un fenébmeno que se produce al inicio de la
irradiacion del combustible, mediante el cual la porosidad con la que se fabrica la
pastilla se destruye por efecto del bombardeo neutrénico.

¢) Hinchado o “swelling”: este fendmeno, resultado de la acumulacion de
productos soélidos 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 térmica del UO,. La cantidad de
productos de fisidbn generados aumenta con el quemado. Durante las primeras
etapas de la irradiacion, el hinchado es compensado con la densificacién pero, una
vez completado este proceso, el hinchado continla incrementdndose a lo largo de
todo el quemado.

d) Liberacion de gases de fision: la presencia de los productos gaseosos
(particularmente Xe y Kr) en el espacio libre de la barra aumenta la presion interna 'y
deteriora la conductividad térmica del gap.

e) Cambios microestructurales: debido al amplio rango de temperatura que se
presenta en la pastilla, se observan zonas con diferente estructura cristalina. En la
region central crecen granos alargados en la direccion radial, resultado de la
migracion de poros que ocurre en sentido contrario al gradiente térmico. En la franja
intermedia de la pastilla se reconoce el crecimiento de granos equiaxiales, similares
a los originales de la pastilla pero de mayor tamafo. En el anillo externo, los granos
conservan las caracteristicas del material de fabricacion.

f) Fluencia o “creep” es un fenébmeno de deformacion lenta producto de la
tension que actua en forma continua sobre la pastilla.

g) Deformacidn plastica: tiene lugar a altas temperaturas (mayores a 1400°C).

Por otro lado, a lo largo del quemado, la vaina, habitualmente de Zry, es sometida a
un conjunto de tensiones que generan deformaciones instantdneas y permanentes.
Asimismo, el contacto con el refrigerante por su lado externo, y con la cambiante
atmosfera interna producto de agentes liberados por el quemado del combustible,
como el cesio y el yodo, genera diferentes tipos de ataques corrosivos que pueden
llevar a la falla y rotura del metal. En el exterior se produce el crecimiento de una
capa de oOxido (circonia), de baja conductividad térmica, que provoca un aumento en
la temperatura exterior de la vaina y, en consecuencia de todo el sistema. (Una capa
de 6xido de ~80 um incrementa en 30°C la temperatura de la vaina). La presencia
de especies quimicas agresivas, combinada con la existencia de tensiones
importantes puede dar lugar al fenédmeno conocido como corrosion bajo tensiones
(SSC Stress Corrossion Cracking), capaz de conducir a la rotura de la vaina.

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

a) Creep: deformacién progresiva y permanente bajo fuerzas constantes, que
se suma a las instantdneas. Los aumentos de temperatura y la irradiacion aceleran
este fendbmeno. Bajo irradiacion, el flujo neutronico participa en la movilidad de los
defectos e incrementa la velocidad de deformacion, contribuyendo en un 80% a la
deformacion total por creep.



b) Crecimiento por irradiacion: se observa experimentalmente que las vainas
de Zry sufren un crecimiento debido a la irradiacion que se manifiesta en forma
diferenciada en la direccién axial en contraste con la radial/circunferencial. La
cantidad de deformacién aumenta con el quemado y el tiempo. Este fenomeno
globalmente causa la reduccién progresiva del espacio entre las barras y las
boquillas superiores e inferiores del elemento, por lo que debe tenerse en cuenta en
el disefio.

Durante la operacion del combustible, bajo condiciones normales, el gap entre la
pastila y la vaina disminuye. Debido a la evolucion geométrica de la pastilla
(hinchado, creep, reestructuracion) y de la vaina (creep, crecimiento por irradiacion)
ambos materiales pueden llegar a ponerse en contacto, dando lugar a tensiones y
deformaciones locales de consideracién. Estos fenomenos se denominan
genéricamente pellel-cladding mechanical interaction (PCMI) o PCI cuando se quiere
involucrar también a procesos de origen quimico.

DIONISIO posee modelos para cada uno de los fendmenos sucintamente descriptos
en este apartado. Detalles de funcionamiento del programa y descripciones
generales del mismo pueden consultarse en las referencias [3-12]

2. Mejoras en la version 2.0 del cédigo
2.1. Dominio de resolucion

En la version previa de DIONISIO, asi como en la mayor parte de los cédigos de
simulacion, se ingresa un valor uniforme de potencia lineal para toda la barra. La
eleccion de ese valor como la potencia promedio de la barra lleva a predecir
tardiamente el inicio de la liberacion de gases pues en la realidad ésta empieza a
ocurrir en la zona mas exigida de la barra, cuando la potencia media indica que ain
no se debe liberar gas. Algo similar ocurre en cuanto a la prediccion del contacto
pastilla-vaina. En cambio, si la simulacion se efectia suponiendo que toda la barra
se encuentra sometida a la potencia maxima, la prediccion sobreestimaré la cantidad
de gas liberado. Es por esto que la version actual de DIONISIO resulta més realista
que la anterior. Evidentemente, una correcta prediccion de la liberacion de gases, en
cuanto al momento de inicio y al volumen liberado, tiene consecuencias en la
prediccion correcta de la presion interna en la barra, en la distribucion de
temperatura y, en general, en todos los parametros de la barra.

Para subsanar esta limitacion se procedié a efectuar una nueva discretizacion,
dividiendo a la barra en segmentos axiales. En cada uno de ellos se aplicé el
procedimiento ya usado en la version anterior (discretizando un domino
correspondiente a media pastilla, gap y vaina, utilizando simetria de revolucion
alrededor del eje z y de reflexion en el plano z=0), y extendiendo luego los
resultados al segmento considerado. La diferencia reside en que en cada segmento
se ingresan los valores locales de potencia lineal o de flujo neutrénico. El codigo asi
evalla los parametros propios de cada segmento, para luego calcular los
parametros generales de la barra. En la figura 1 se propone un esquema de los
diferentes dominios que el codigo trata ademas de un detalle del dominio local
resuelto por el codigo.

2.2. Conductividad térmica
Las ecuaciones que describen la generacion y transferencia del calor en un sistema
pastilla-gap-vaina son:
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donde «" es la conductividad térmica para h = pastilla, gap o vaina (el subindice
indica la posibilidad de anisotropia de la conductividad). El término independiente Q,
medido en W m3, es

Q h _ QUO2 potencia generada por la pastilla
0 en cualquier otro caso

Dado que la distribucion de temperatura en cada dominio resulta crucial en la
resolucién de todo el problema, determinar una correcta funcion de conductividad
térmica es fundamental. En particular, para la pastilla combustible, el modelo
implementado en DIONISIO esta basado en la expresion general dada en el manual
MATPRO [13], que tiene en cuenta la dependencia con la temperatura del
combustible, el quemado, la porosidad y la desviacién de la estequiometria.
Ademds, incluye un término que contempla la presencia de Gd [23]. EI modelo
considerado es valido tanto para uranio natural, como para enriquecido hasta los
valores més usuales para reactores de potencia, pudiendo también aplicarse a
combustibles con enriquecimientos de hasta 15% de 2*U. La expresion
correspondiente es

- 1 E
1 Pastilla —(1- 0.66666 _ = exp(F
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donde A, B, E y F son constantes, p es fraccion de porosidad en volumen del
material, Bu el quemado [MWd/kgU], gd el porcentaje de gadolinio, f; y f, son dos
relaciones empiricas dadas; T se expresaen Ky ken W m*K™,

En la figura 2 se superpone la curva, obtenida a partir del presente modelo, con
datos experimentales obtenidos por Ronchi et. al.[25], para UO; sin irradiar, con 5%
de porosidad. En la figura 3 se presenta una comparacién entre curvas de
conductividad térmica obtenidas mediante la ecuacion (1), para diferentes valores de
qguemado del combustible. Una vez cumplidos los testeos previos, esta relacion
empirica serd introducida en DIONISIO.

Para la conductividad térmica de la vaina se utiliza la expresion [13]
VaNA(T) = 7,514 2.09x107°T —1.45x10°T 2 +7.67x10°T 3

y para la del gap, KGap(T), se emplea un modelo segun el cual su conductancia
resulta de la contribucion de tres términos: hyt = hg + Nrag + hgasmix - El primero de

ellos se debe al contacto de las porciones soélidas de las pastilla y la vaina (diferente
de cero si el gap esté parcial o totalmente cerrado); el segundo término expresa el
aporte de la radiacion (solo significativo para altas temperaturas); el tercer término
representa la conduccion de calor a través de la mezcla de gases que compone la
atmosfera del gap [13]. El modelo de conductividad térmica del gap fue incorporado
a DIONISIO y se comprob6 su buen ajuste con valores experimentales [5,12].

2.3. Condiciones de alto quemado
Los picos de absorcion resonantes del ?®U y las cadenas de reacciones nucleares
que se producen en consecuencia dan lugar a la formacion, especialmente en la
periferia de la pastilla, de diversos is6topos, algunos de los cuales son fisiles, como
el #°Pu y el *'Pu. Ellos provocan el incremento local de la densidad de fisiones y



del quemado. Por este motivo, es necesario considerar la dependencia radial de
estas magnitudes, que pueden alcanzar en la periferia de la pastilla valores dos o
tres veces superiores al promedio. Las subrutinas que dan cuenta de estos efectos
estan formando parte de DIONISIO y fueron testeadas con éxito en un nimero muy
significativo de casos experimentales [26].

Asimismo, en la corona externa de la pastilla se desarrolla una microestructura muy
diferente a la del material original, con granos muy pequefios y poros de gran
tamafio. Tiene un efecto marcado en la respuesta térmica del combustible v,
posiblemente, en el proceso de liberacion de productos gaseosos de fision [14,15].
Se estén realizando actualmente De igual modo se procedio a introducir un modelo
completo que atiende a la descripcion de la conformacién de esa zona previamente
descripta (zona rim) ademas de incluir un modelo de porosidad dentro de la misma.
Dicho modelo describe la relacién entre la micro estructura y la liberacion de los
gases de fision.

Estos aspectos del trabajo se presentan en forma separada en este congreso
[21,22].

3. Resultados

Para evaluar la calidad de las predicciones del cédigo, se procedi6 a ejecutar una
bateria de tests que someten al mismo a diversas exigencias de caracter numeérico y
potencialmente extremas desde e punto de vista de los modelos. Para ello se utiliza
una pastilla genérica de forma estandar. En la tabla | se presentan algunos de los
valores y opciones seleccionados como entrada del cédigo. En las figuras 4 y 5 se
presentan los resultados para un test que involucra una serie de rampas de potencia
que van desde los 300 a los 600 W/cm con una velocidad de rampa de
20W/cm/hora. En este caso se ejecuto el codigo para un solo sector y se extrajeron
los graficos de diversos parametros de interés. En la figura 4 se analizan la longitud
de la vaina y de la columna de pastillas, la presion interna, el porcentaje de gas
liberado y la variacién del volumen libre de la barra. En la figura 5, se dan la
temperatura maxima en el centro de la pastilla, la potencia lineal, los radios interno
de la vaina y externo de la pastilla, el crecimiento de capa de oxido, el hinchado de
la pastilla y el creep de la vaina.

En la figura 6 se presentan los resultados obtenidos para una barra dividida en 10
sectores. Las curvas representan pardmetros de toda barra, como es el caso de la
presion, volumen libre, fraccién de gas liberado, asi como crecimiento de la vaina y
de la columna de pastillas. Esas salidas fueron obtenidas promediando los datos de
todos los sectores. En al figura 7 se observan pardmetros propios de cada sector en
los que se divide el célculo, como la temperatura maxima en el centro de una pastilla
testigo, la potencia lineal, los radios interno de la vaina y externo de la pastilla, el
crecimiento de la capa de oxido, el swelling de la pastilla y el creep de la vaina.
Claramente, los grupos de curvas responden a las condiciones particulares que
afectan a cada uno de esos sectores: diferentes condiciones de temperatura sobre la
superficie externa de la vaina, diferente flujo neutrénico incidente y potencia lineal.
Puede notarse como el contacto pastilla-vaina, por ejemplo, sélo se alcanza en los
sectores de maxima potencia, que se hallan en el centro de la barra, mientras el gap
permanece abierto para los dominios que se encuentran en las zonas superior e
inferior.



4. Conclusiones

Con las mejoras introducidas hasta ahora, los resultados preliminares arrojados por
DIONISIO 2.0 responden adecuadamente a las situaciones experimentales tipicas
de combustibles tipo PWR, BWR y PHWR. Las subrutinas correspondientes a alto
quemado (presentadas en otros trabajos de este mismo congreso) sumadas a la
inclusion de la dependencia de la conductividad térmica del UO, con el quemado y
con la proporcion de Gd presente en el combustible fresco, convierten a DIONISIO
en un cédigo que provee simulaciones que se pueden extender hasta un quemado
medio del orden de 60 MWd/KgU.

DIONISIO 2.0 obtuvo muy buenos resultados en la simulacion dentro del ejercicio
ciego internacional organizado por el OIEA, dedicado a comparar cédigos en la
prediccion del comportamiento de combustible en reactores PHWR [29], ademas de
haber sido seleccionado por el mismo organismo [1,2] para participar del
experimento internacional FUMEX |IlIl, recientemente concluido, cuyo propoésito
central fue la inter comparacion de cédigos de simulacion, asi como la comparacion
de esos resultados con valores medidos experimentalmente.

Actualmente se esta completando la validacion de codigo comparandolo con
resultados experimentales. Se emplearan las bases de datos correspondientes a los
experimentos FUMEX 1, Il, lll, asi como otros resultados provistos por el OIEA, lo
que conforma una bateria de més de 25 experimentos completos con mas de 280
barras de testeo.
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Figura 1. Esquema de una barra combustible tratada por DIONISIO y la porcién del dominio
resuelto en cada sector.
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Figura 2: Conductividad térmica del UO, sin irradiar, con 5% de porosidad
comparada con datos experimentales, obtenidos por Ronchi, Bates, Hobson y Godfrey [25].
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Figura 3: Modelo de conductividad térmica utilizado en DIONISIO [13], para
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Figura 4. Test de rampas de potencia sucesivas: crecimiento de la vainay de la columna de
pastillas, presion interna, porcentaje de gas liberado y variacién de volumen libre dentro de
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Figura 5: Test de rampas de potencia sucesivas: temperatura maxima en el centro de la
pastilla, potencia lineal, radios interno de la vaina y externo de la pastilla, crecimiento de la
capa de oxido, hinchado de la pastilla y creep de la vaina.
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Figura 6: Test de sectores: Crecimiento de la vaina y de la columna de pastillas, presion
interna, porcentaje de gas liberado y la variacion del volumen libre dentro de la barra.
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Figura 7: Test de sectores: temperatura maxima en el centro de la pastilla, potencia lineal,
radios interno de la vaina y externo de la pastilla, crecimiento de la capa de oxido, swelling
de la pastilla y creep de la vaina para cada uno de los sectores en los que se dividié la barra.



TABLA I: Archivo genérico de entrada de los test realizados con DIONISIO 2.0

PHYSICAL_PROBLEM
Geometry_definition

hole= No
dishing= Si
chamfle= Si
radio= 05
altura= 1.0
r_dish= 0.35
r_vaina_int= 0.508
r_vaina_ext= 0.58
h_dish= 0.03
r _cham= 0.02
h_cham= 0.01

end_geometry_definition

Physical_definition

T externa= 300.0 #C
P_externa= 1000.0 #N/cm2
P_interna= 250.0 #N/cm2
gas_inicial=  1.0,0.0,0.0,0.0,0.0
open_por = 0.01

porosidad=  0.04

th_dens = 0.96

enrique= 0.030

grano0= 5.0

Gadolinio= 0.0

Npastillas= 150

plenum= 15.0

TipoFuel= uo2
TipoMod= H20
TipoREAC= PWR
fac_flux= 2.0E+011
FAC_pic= 1.05
end_Physical_definition

Rod_definition

z_size: 165.0 #cm
Pila_peso: 1000.0 #gr
Pila_z:  150.0 #cm
Velo_H20: 300.0 # cm/seg
caudal: 2.0 # kg/seg/cm2
Ph: 7.0

Tentrada: 290.0 #C
Tsalida: 310.0 #C
Function: COSE # forma del perfil PLAN/COSE/USER
end_rod_definition

end_problem_definition




