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Resumen

En esta tesis se han desarrollado modelos numéricos con el objetivo de simular la
formacion y evolucién de fisuras en las vainas de elementos combustibles de reactores
nucleares. Los algoritmos se basan en el Método de Zona Cohesiva, en el marco de los
elementos finitos, que otorga ventajas considerables por sobre otros enfoques. En primer
lugar, permite representar la nucleaciéon de la fisura sin requerir una hendidura previa
que obre como concentrador de tensiones. Por otro lado, al utilizar una zona cohesiva,
el estado de tensiones es calculado alrededor de la fisura del mismo modo que en zonas
no danadas y es utilizado para predecir el contacto o la separacién entre las superficies
formadas después de la apertura de una fisura. Finalmente, el método puede representar
no solo una apertura entre materiales, sino el contacto entre dos superficies. Utilizando
entonces una derivacion del método mencionado, se pudo representar el contacto entre
materiales en geometrias tridimensionales, siendo aplicado para los fenémenos de contacto
pastilla-pastilla y principalmente pastilla-vaina, de caracter sustancial en los procesos de
falla.

Los modelos fueron incluidos en el c6digo de combustible nuclear DIONISIO, crea-
do, desarrollado y mantenido por la Secciéon Codigos y Modelos de la Gerencia Ciclo del
Combustible Nuclear de la Comision Nacional de Energia Atémica. El modelo de con-
tacto permitié al programa alcanzar su version actual al poder simular dominios en tres
dimensiones, lo cual posibilita representar de forma precisa fenémenos que carecen de
simetrias.

Inicialmente se ha puesto el enfoque en vainas de Zircaloy y materiales base circo-
nio como el Zr-1 %Nb. Se realizaron comparaciones con soluciones analiticas de casos de
prueba, ensayos controlados de materiales nucleares sin irradiaciéon y numerosos ejercicios
experimentales sometiendo barras combustibles a abruptas rampas de potencia, en mu-
chas de las cuales se producen roturas a causa del contacto con las pastillas. A su vez, se
ha estudiado el comportamiento de los modelos en conjuncién con otros fendémenos que
ocurren en una barra de combustible y que el cédigo puede simular, como el crecimiento

bajo irradiacion.

Palabras clave: mecanica de fractura, materiales nucleares, método de zona cohesiva,

simulaciéon numérica, DIONISIO.



Abstract

In this thesis, numerical models have been developed in order to simulate the forma-
tion and evolution of cracks in the claddings of fuel elements of nuclear reactors. The
algorithms are based on the Cohesive Zone Method, within the framework of finite ele-
ments, which provides considerable advantages over other approaches. In the first place,
it allows to represent the nucleation of the crack without requiring a previous notch that
acts as a stress concentrator. On the other hand, when using a cohesive zone, the stress
state is calculated around the crack in the same way as in undamaged zones and is used
to predict the contact or separation between the surfaces formed after the opening of a
crack. Finally, the method can represent not only an opening between materials, but
the contact between two surfaces. Using then a derivation of the mentioned method, it
was possible to represent the contact between materials in three-dimensional geometries,
being applied for the contact phenomena between pellets and mainly between pellet and
cladding, of a substantial nature in the failure processes.

The models were included in the DIONISIO nuclear fuel code, created, developed and
maintained by the Codes and Models Section of the Nuclear Fuel Cycle Management of
the National Atomic Energy Commission. The contact model allowed the program to
reach its current version by being able to simulate domains in three dimensions, which
makes it possible to accurately represent phenomena that lack symmetries.

Initially the focus has been on claddings made of Zircaloy and zirconium based mate-
rials such as Zr-1%Nb. Comparisons were made with analytical solutions from test cases,
controlled testing of nuclear materials without irradiation, and numerous experimental
exercises subjecting fuel rods to abrupt power ramps, many of which break due to contact
with the pellets. Moreover, the behavior of the models has been studied in conjunction
with other phenomena that occur in a fuel rod and that the code can simulate, such as

growth under irradiation.

Keywords: fracture mechanics, nuclear materials, cohesive zone method, numerical sim-

ulation, DIONISIO.
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1. Introduccion

1.1. Relevancia del tema en la industria nuclear

En una barra combustible nuclear para reactores de potencia comerciales usuales, se
utiliza un revestimiento metalico para contener las pastillas de combustible propiamente
dicho. Las vainas tubulares son cilindros huecos utilizados para proporcionar un recinto
hermético que aisle y contenga al material radiactivo. Por otra parte, las vainas estan en
contacto con el refrigerante, en general agua liquida o vapor de agua, que extrae el calor
generado dentro de las pastillas. Los materiales utilizados para la fabricacién del tubo de
revestimiento son en general aleaciones a base de circonio o acero. Las vainas poseen un
espesor variable, dependiendo del tipo de reactor, en un rango entre los 0.05 y los 0.09 cm
(ver Tabla 1.1y Figura 1.1). El volumen total interior nunca esta completamente lleno por
pastillas de combustible, ya que existe un espacio libre dedicado a contener los productos

gaseosos liberados por las reacciones de fision.
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Figura 1.1: Combustibles nucleares. A) LWR (del inglés, Light Water Reactor). B) CANDU. C) Placa

(reactores de investigacién).



Tabla 1.1: Clasificacién de reactores de potencia [1]

PWR FR
Reactor (VVER) BWR PHWR AGR RBMK LMFBR
Energ} & Térmica Raépida
neutronica
Moderador H>0O D-O ‘ Grafito -
Tipo U0, Uo (U,Pu)O,
combustible (U,Pu)O, 2 U-Pu-Zr
Enriq.(*) Bajo U natural ‘ Bajo Intermedio
Forma Barr
EECC arra
Material Acero Acero
vaina Zry-4 Zry-2 Zry-4 inoxidable Zr-1%Nb Aleac. FeNi
Posicién . Vertical .
EECC Vertical Horizontal Vertical
TipO HQO HQO DQO CO HQO Na
refrig. presurizado | hirviendo | presurizado 2 hirviendo
Temp. de
salida (C) 320 286 310 630 284 550
Presion 155 70 110 40 70 5
refrig. (bar)

() Enriquecimiento bajo<8 %, intermedio 8-30 %.

Una vaina combustible, en su proceso de fabricacion y control posterior, cumple nu-
merosas normas de calidad que aseguran que, al momento de integrar el elemento com-
bustible (EC), se encuentra libre de defectos. Sin embargo, la exigente historia a la que
sera sometida en reactor, genera numerosas instancias de fallas que pueden llegar even-
tualmente a producir la rotura de la vaina y propiciar su prematura extraccién del niicleo
del reactor. Aun antes de esto, los distintos parametros mecanicos y la tenacidad a la
fractura se modifican por el trabajado mecanico [2], asi como también sufren alteraciones
importantes con la cantidad de hidrégeno que capture el material [3] o con la acumulacién
de irradiacién [4]. Si bien estadisticamente la tasa de falla es baja [5-7], esto es a cuenta
de un estricto control de las condiciones de operacion del reactor. Esto se debe a que el
crecimiento de fisuras se ve acelerado por la velocidad de solicitacién mecénica, asi como
por la cantidad u orientacion de los hidruros que se acumulan en los extremos de cada
fisura [8,9].

Por otro lado, a lo largo del quemado, la vaina, habitualmente de Zircaloy (Zry, una
aleacion de base circonio), es sometida a un conjunto de tensiones que generan defor-
maciones instantaneas 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, generan diferentes tipos de ataques
corrosivos que pueden fragilizar el metal y acercarlo a la falla. En el exterior se produce

el crecimiento de una capa de 6xido (llamada zirconia), 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 fenémeno conocido como fisura por corrosién
bajo tensién (SCC, del inglés Stress Corrosion Cracking), capaz de conducir a la rotura
de la vaina.

La hidruracion del Zry es un fenémeno ligado al de oxidacién. El hidrégeno que in-
gresa en la vaina es soluble hasta 100 ppm a 340 °C, pero es practicamente insoluble a
temperatura ambiente (<1 ppm). Un enfriamiento de la vaina provoca la precipitacion
de hidruros, que incrementan la fragilidad del material. El control de este fenémeno es
fundamental en el disefio y andlisis historico del comportamiento de la vaina. En for-
ma genérica, se puede afirmar que la cantidad de hidrégeno contenida es proporcional al
espesor de la capa de éxido.

El primer mecanismo de tension-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 de tensién-deformaciéon al agregar otros

factores como:

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

por creep.

b) Crecimiento bajo irradiacién (IG, del inglés irradiation growth): se observa experi-
mentalmente que las vainas de Zircaloy sufren un crecimiento debido a la irradiacion
que se manifiesta en forma diferenciada debido a las asimetrias que poseen. La canti-
dad de deformacién aumenta con el quemado y el tiempo. Este fenémeno globalmente
causa la reduccion progresiva del espacio entre las barras y las boquillas superiores

e inferiores del elemento, por lo que debe tenerse en cuenta en el diseno.

Durante la operacion del combustible bajo condiciones normales, la distancia que sepa-
ra la pastilla de la vaina (gap) disminuye. Debido a la evolucion geométrica de la pastilla
(hinchamiento, creep, reestructuracion) y de la vaina (creep, crecimiento bajo irradiacion)
ambos materiales pueden entrar en contacto, dando lugar a tensiones y deformaciones
locales de consideraciéon. Estos fenémenos se denominan genéricamente interaccién me-
canica pastilla-vaina (PCMI, del inglés Pellet-Cladding Mechanical Interaction) o PCI
cuando se quiere involucrar también a procesos de origen quimico.

El PCI es, en general, el resultado de una combinacién de fenémenos térmicos, de

irradiacién, quimicos y mecénicos, entre el combustible y el material de la vaina [10,11].
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Si bien el contacto aporta un efecto beneficioso ya que facilita la evacuacion de calor, causa
importantes tensiones en el revestimiento que, bajo una atmosfera de elementos corrosivos,
particularmente el yodo, pueden provocar agrietamiento y llegar hasta la rotura. Este
proceso es el anteriormente mencionado SCC y es uno de los mecanismos mas frecuentes
de falla de las vainas [12-16]. Ademads, si la tensién es suficientemente alta, el material
puede alcanzar el rango de fractura ductil en el que la grieta crecera siguiendo la curva
caracteristica R del material [12,13].

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. Por lo que, como medida precautoria, se limita el
incremento de potencia, sobre todo en las primeras rampas hasta permitir la relajacion
de tensiones [17].

Para analizar el crecimiento de fisuras bajo estas condiciones, debe considerarse la
distribucion de temperatura a la que estda sometida la vaina, la cantidad de irradiacion
acumulada (ya que ello estd relacionado con la fragilizacion de los pardmetros mecanicos),
la cantidad de elementos corrosivos liberados a la atmoésfera y la distribucién de hidruros
dentro de la vaina. Este analisis varia de acuerdo con el tipo de combustible que se analiza,
sea un CANDU [18], BWR [19] o PWR [20], en donde cada uno de los aspectos antes
mencionados debe tenerse en cuenta, en conjunto con ensayos generales que se proponen
estudiar experimental y numéricamente este problema [21].

Todos los fenémenos mencionados se intensifican en condiciones del llamado alto que-
mado (>30 MWd/kgHM), especialmente en reactores PWR [22,23]. Si bien prolongar la
vida del combustible en reactor proporciona numerosas ventajas desde el punto de vista
econémico, un mayor tiempo de permanencia de la vaina en el reactor aumenta la irra-
diacién, lo que incrementa la cantidad de hidrégeno capturado, la corrosion interna y
la oxidacién externa, con su consecuente fragilizacién. La combinacién de estos factores
facilita la nucleacion y propagacion de fisuras y la consiguiente cantidad de fallas en los
EECC por PCMI [24, 25].

1.2. Fracturas en condiciéon de accidente

Existen dos grandes tipos de accidentes en reactores nucleares que afectan directamente
el comportamiento y la estabilidad de los combustibles. En una amplia clasificacion se
pueden dividir en accidente de pérdida de refrigerante (LOCA, del inglés Loss-of-Coolant
Accident) [26] y accidente iniciado por reactividad (RIA, del inglés Reactivity-initiated
Accident) [27] (Figura 1.2). En el caso de un LOCA, el suministro de refrigerante se ve
afectado y el calor producido durante la fisién no puede escapar, lo que resulta en un
repentino aumento de la temperatura y la presiéon dentro de los tubos de Zircaloy. El tubo

comienza a hincharse y finalmente explota. En consecuencia, las vainas estan sujetas a
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los mecanismos de danos como el creep, la pérdida de ductilidad y la corrosiéon. En el
caso de un RIA, hay un aumento indeseado en la velocidad de fisién y un incremento
abrupto en la potencia del reactor que conduce al dafio del nticleo del mismo, por lo que
los mecanismos de dano usuales en este escenario se producen por interaccion mecanica y
alejamiento de la ebullicién nucleada (DNB, del inglés Departure from Nucleate Boiling)
[28]. Estos fenémenos son conceptualmente semejantes a los que ocurren y afectan a
las vainas en PCMI, aunque intensificados por la condicién de accidente. Un aumento
rapido de potencia asemeja una rampa y la fuerte dilatacién térmica de la pastilla puede
propiciar el avance de una fisura y una potencial rotura [29]. Nuevamente, como en el caso
de operacion normal, las condiciones de alto quemado intensifican la inestabilidad de las
vainas [30-32].

Operacion normal

~ T J

/ Operacion de transitorio \

l

[ LOCA }'( Accidente \4{ RIA J
/\ \ l ) /\

[Corrosién}[ Creep J Activacién del ECCS [ PCMI J[ DNB ]

g l J
Falla del ECCS

l

( 1\
\ Degradacion del nucleo /
AN J

Figura 1.2: Secuencia de eventos en caso de accidente en una planta nuclear de potencia. ECCS: sistema

de emergencia para refrigeracion del nicleo, del inglés Emergency Core Cooling System.

En el tipo de accidente LOCA, ocurren diversos fenémenos mutuamente influyentes que
generan un escenario distinto desde el punto de vista de los modelos que deben utilizarse
para describirlo. En primer lugar, la pérdida de refrigerante ocasiona un calentamiento
rapido de la vaina que puede alcanzar los 1000-1200 °C; al mismo tiempo, la despresuriza-
cion del entorno hace que la presion interna de la vaina sea mucho mayor que la exterior.
Ambos fenémenos propician la alta deformacion del metal por creep de alta temperatura
que culmina con el burst (explosion de la vaina) [26]. Tanto la microestructura de la vaina,
que sufre cambios de fases y formacién de precipitados de hidruros [33], como el aumento
del 6xido externo e interno [26], generan escenarios de accidentes catastréficos cuyas con-
secuencias ocasionan severos dafnos al nucleo del reactor. Por estos motivos, los estudios
experimentales sobre estos fenémenos buscan caracterizar las mencionadas condiciones,

mitigar sus efectos y determinar condiciones de operacion y seguridad de los reactores de
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modo de impedir los efectos de este tipo de accidentes. Para ello se proponen facilidades
experimentales especialmente disenadas con ensayos controlados en donde barras y EECC
son sometidos a las condiciones de un LOCA severo hasta ocasionar la rotura de las vai-
nas por burst [34,35]. Asimismo, se desarrollan instrumentos analiticos para caracterizar
matematicamente la evolucion de dichos fenémenos y establecer criterios de falla basados
en las condiciones termomecanicas y constitutivas de los materiales [26, 36].

Por otro lado, diversos c6digos de combustible como DIONISIO [37], FRAPTRAN [38],
TRASNSURANUS [39] incorporan modelos destinados a describir el comportamiento
de las barras combustibles frente a accidentes. Sin embargo, ninguno de estos codigos
posee aun un modelo que analice numéricamente la nucleacion y el avance de una fisura
en las condiciones descriptas. El objetivo motivador de esta propuesta de tesis es el de
desarrollar modelos numéricos para reproducir, en una instancia de simulacion, este tipo
de deformaciones incluyendo la formacién y evolucion de fisuras en las vainas de elementos

combustibles nucleares, para después incluirlos en DIONISIO.

1.3. El cédigo DIONISIO, casos de accidente analizados, expe-

rimentos disponibles

Dentro de la Seccion Cédigos y Modelos (Gerencia Ciclo del Combustible Nuclear,
Comisién Nacional de Energia Atémica) se ha desarrollado un cédigo llamado DIONISIO
que analiza el comportamiento de una barra de combustible nuclear bajo irradiacién [40].
El mismo provee informacion, tanto en condiciones normales de operacion del reactor
como en casos de accidente, del comportamiento de pastillas de UO, (combustible estan-
darizado del 95 % de los reactores del mundo), asi como de las vainas que las contienen,
en general conformadas en Zircaloy. Ademas, el c6digo permite incluir una fisura iniciada
para estudiar su evolucién en la vaina para un dominio bidimensional.

El cédigo ha participado en proyectos internacionales de desarrollo e intercomparacion
de resultados organizados por el OIEA (Organismo Internacional de Energia Atémica,
TAEA). Uno de ellos fue el experimento Improvement of Computer Codes Used for Fuel
Behaviour Simulation (FUMEX-III) [41], cuyo objetivo principal consistié en incluir mo-
delos de quemado extendido en codigos de combustible y fruto del cual pudo ampliarse
el campo de predicciéon de DIONISIO hasta quemados medios de aproximadamente 80
MWd/kgU [22,23]. Otro proyecto internacional del cual ha participado se denominé Fuel
Modelling in Accident Conditions (FUMAC). Dicho trabajo conlleva la inclusién de mo-
delos de accidente en los codigos de combustible, para lo cual se conté con un nutrido
conjunto de ejercicios controlados, en donde barras instrumentadas fueron sometidas a
las condiciones de un accidente tipo LOCA, analizandose la variacion de los parametros
termohidraulicos, mecanicos y estructurales de una barra. En particular, el conjunto de

experimentos desarrollados en AEKI [42], los experimentos QUENCH [43] y otros lleva-
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dos a cabo en Studsvik [44] proponen estudiar la deformacién de la vaina, cémo y en qué
momento comienza el ballooning y como y en qué momento se produce la rotura. Cabe
aclarar que todos estos fendmenos ocurren en un lapso de tiempo pequeno, no superior
en ningtn caso a los diez a veinte segundos.

El conjunto de subrutinas en DIONISIO dedicadas al calculo de los campos de tensiones
y deformaciones del dominio pastilla-vaina se basa en la formulacién débil del método de
elementos finitos (MEF o FEM, del inglés Finite Element Method), la cual se obtiene
planteando el equilibrio mediante el principio de los trabajos virtuales [45]. Siendo el
problema de caracter no lineal considerado homogéneo, se aplica el criterio de plasticidad
de Von Mises [46]. La resolucion es estacionaria, utilizando esquemas iterativos basados
en el método de gradientes conjugados [45, 46].

En la versiéon 2.0 del codigo se utilizan elementos cuadrilateros lineales y en el dominio
se supone simetria axial (de revolucién alrededor del eje z). El codigo posee un generador
de mallas embebido que discretiza la pastilla y la vaina sobre las que se resuelven las
ecuaciones termomecanicas, termoquimicas y el contacto entre ambos dominios. A partir
de un nuevo modelo de contacto derivado de esta tesis (Seccién 2.2 y Capitulo 6) junto con
un modelo tridimensional del plenum (repositorio para acumulacién de gases de fision)
[47], el cédigo alcanzé su version 3.0 en la que el usuario puede seleccionar el dominio
anteriormente mencionado o uno completamente tridimensional, discretizado mediante
elementos hexaédricos y prismas triangulares (ambos de orden lineal).

La barra es dividida en una cantidad de sectores axiales que el usuario determina,
independientemente del tamafio o la cantidad de pastillas. Cada uno de estos sectores es
sometido a una historia de potencia diferente, representando la distribucién longitudinal
heterogénea de flujo neutrénico en el reactor, asi como la variacion de condiciones de
contorno. La Figura 1.3a muestra un ejemplo de la divisién de la parte activa de una
barra combustible completa, junto al plenum, el resorte y los tapones. En cada sector
axial se consideran una o dos pastillas representativas de todas las que lo integran, junto
con la correspondiente porcién de gap y vaina (Figura 1.3b) y se resuelven las ecuaciones
diferenciales (calor, deformacién, tensién). La porcién del plenum se discretiza con la
geometria de una barra de combustible genérica.

En cada paso de tiempo, se obtiene una descripcion completa de las variables del sis-
tema para cada sector, comenzando por los valores de potencia lineal y temperatura del
refrigerante. En primer lugar, se describe el comportamiento termohidraulico del refrige-
rante [11,48]. En este cdlculo, se analizan las modificaciones termoquimicas de la vaina,
como crecimiento de la capa de 6xido (O), cambios de fase y captura de hidrégeno (H).
En segundo lugar, se resuelve la ecuacion de difusion del calor en el dominio pastilla-
gap-vaina, considerando condiciones de contorno de Dirichlet determinadas en el paso
anterior. Posteriormente, se evalian la liberacién de gases de fision (FGR, del inglés fis-

sion gas release), el hinchamiento (swelling) y la densificacién bajo la actual condicién
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Sector 1

Figura 1.3: a) Esquema de la barra con la pila dividida en sectores. b) Dos medias pastillas (verde) y

porcién de vaina (naranja).

térmica predicha [49]. A su vez, en cada paso se calcula la composicién de la mezcla gaseo-
sa en el gap y su conductividad térmica. A continuacién, se resuelve la ecuacién general de
equilibrio mecédnico considerando las fuerzas que acttian sobre todo el sistema (dilatacién
térmica, swelling y densificacién para la pastilla, crecimiento bajo irradiacién para el Zir-
caloy, viscoplasticidad y creep) [11,40,48]. Si se alcanzan quemados altos, varios modelos
evalian las diversas variaciones mecanicas y quimicas en la pastilla, acoplandose con el
resto del codigo [22,50]. Una vez completados los célculos para cada uno de estos sectores
en un determinado paso de tiempo, se combinan para obtener resultados generales de la
barra completa para algunas variables como la cantidad total de gas liberada al volumen
libre y la elongacién total de la pila y la vaina.

En la Tabla 1.2 presentamos los principales modelos termomecéanicos y sus fuentes
incluidos en las bibliotecas de DIONISIO para los materiales de vaina para los que se de-
sarrollaron modelos de fractura. Debe tenerse en cuenta que dicha biblioteca es dinamica,
continuamente en crecimiento y actualizacion, por lo que para cada parametro existe en
general mas de un modelo. En la tabla se incluyen las funciones de mas reciente desarrollo,
mejoradas y contrastadas para los efectos del andlisis de mecanica de fractura llevado a

cabo en esta tesis. T representa la temperatura en K, ¢ el flujo neutrénico répido en n s=*

1 oy la tension efectiva de Von

m~!, R la constante de gases ideales en cal mol™! K~
Mises en Pa, wyo la fracciéon en peso de oxigeno capturado en las reacciones metal-agua de
alta temperatura (en caso de atmosfera de vapor) [37] y t es el tiempo total transcurrido

en s. fo v fs son las fracciones en volumen de cada fase del circonio en el Zry.
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Tabla 1.2: Modelos termomecénicos para Zry y Zr-1 %Nb en DIONISIO

Zry Zr-1%Nb [51]
T <1073
yoéifgloEdFPa} 1,236 x 101 — 6,221 5 1077 [52,58] | 21’5;; 107 —6,438 x 1077
9,129 x 100 — 4.5 x 107 T
Coeficiente

de Poisson v

0,376 — 1,93 x 10757 — 5,1 x 1078772 [54]

0,42628 — 5,556 x 107> T

Tension de
fluencia (yield)
oy [Pa]

~7,624 x 1071 76 + 6,651 x 1077 T°
—2,211 x 107371
+ 3,366 x 1071 13
—1,993 x 10> T2

[54]

2,634 x 1077 T° — 8,757 x 1074 T4
+ 1,108 x T3
— 6,622 x 10® T?
+1818x10° T

—2358x10* T
— 1,537 x 107
+ 5,450 x 107
Direccién axial
293 < T < 393 — 5,3 x 1076
393 < T <573 — 54 x 1076
Direccién axial 573 < T < 773 — 5,5 x 1076
Dilatacion 1,26 x 107° 773 < T <923 — 5,6 x 1076
térmica a [K™'] Direccién radial 153] Direccién radial
4,95 x 1076 293 < T < 393 — 5,7 x 1076

393 < T <573 — 5,9 x 106
573 < T < 773 — 6,3 x 1076
773 <T <923 = 6,8x 1076

Conductividad
térmica k
[Wm™! K71

7,51 42,09 x 1072 T
— 1,45 x 107572 [11]
+7,67%x107°2713

T < 373
9,5 x 1073(T — 273) 4 17,01
373 < T < 673
10,3848(T — 273)0:117

_ = =3 (T _9m7=
X e 0,115x107°(T—273)

673 < T < 1273
167,88(T — 273) 0429

-3
« 1:169x107°(T—273)

Creep de/dt [s71]

10,24 x 10—29 (b % e—lOOOO/(RT) X oy + 725,2 612,4175X1078><O'V1u x ¢t~ 1 [55}

Creep de/dt [s™1]
(alta temperatura)

a— 4 x 10—32(6—342u)fo)(6—38487/T)0_‘5/,§/£[)
B — 1,65 x 10722(6717079/71)0-1‘3/7;? [56}

a+ B —=ax fo+BXfs

a(oyy < 1500) —
N 6,78;109 (6—15996/T)O,V]w
Ck(O'VIW > 1500) —

9
N 2,28;10 (6_23333/T)U€/M [57]
B 1,23;109 (6—17088/T)0_<1/,i/[

5,01x10% , _
a+f— 25 (e 15000/T)0%/M
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1.4. Métodos analiticos y numéricos para analizar fracturas en

metales

En el modo principal de ejecucién de DIONISIO, las deformaciones y tensiones son
tratadas mediante la llamada condicién cinematica de pequefnos desplazamientos y pe-
quenas deformaciones, la cual asume desplazamientos y rotaciones infinitesimales y la
no-linealidad es considerada como condiciéon del material. En caso de que el material se
encuentre dentro del rango elastico, su comportamiento sera idéntico al de un material
lineal elastico [45,46].

Habiendo establecido la relacién 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, basado en que el
trabajo interno virtual debe igualarse al externo, para cualquier desplazamiento virtual

impuesto al dominio en el equilibrio. La ecuacién simplificada toma la forma:

/e:adQ:/fgxtudQJr/fﬁ%dr (1.1)
Q Q r

Donde el primer miembro, constituido por los tensores de deformacion € y de tension @,
representa al trabajo interno y el segundo se compone de la suma de las fuerzas exteriores
de volumen (fE®) y las fuerzas exteriores de superficies (fF*') multiplicadas por los
desplazamientos (u). Es en el primer término en donde se considera el cdlculo de las
tensiones internas en el dominio, a las que aportan cada una de las deformaciones que
actuen sobre la pastilla y la vaina durante la historia de potencia a la que se somete a
la barra. Ademas de las deformaciones elastoplasticas, los materiales sufren dilataciones
y contracciones térmicas debido a las altas variaciones de temperatura, asi como creep,
swelling en el caso de las pastillas y crecimiento bajo irradiaciéon para la vaina.

Para la mecanica de fractura en particular, el modelo incluido en el coédigo previa-
mente se basa en el cdlculo del pardmetro J de Rice [58], en el marco proporcionado por
la mecanica de fractura elastoplastica clasica [59,60]. El modelo de integral J supone al
comportamiento elastoplastico como elastico no lineal. Bajo esta hipotesis, la energia po-
tencial elastica no depende de la forma de aplicacion de la carga, por lo que existe una
correspondencia univoca entre tension y deformacion que permite evaluar la integral a lo
largo de un camino. Esta aproximacion se cumple siempre y cuando el material no sufra
una descarga de tension considerable. En ese caso, la energia elastica no lineal tedrica
se diferencia de la energia real para deformar el material ya que la plastificacion implica
pérdidas caldricas y deformacién permanente [60]. En este marco, la integral J representa
a la cantidad de energia potencial que se pierde al propagar una fisura. Para predecir la
evolucién de dicha fisura, se utiliza la llamada curva Jg que es una propiedad del material
y representa la tenacidad a la fractura de este. Esta curva representa un contorno de con-

diciones de equilibrio donde la fisura permanece estable si la carga es constante, habiendo
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un balance entre la fuerza impulsora y la resistencia del material al crecimiento de fisura.
El crecimiento estable de una fisura ocasiona una descarga elastica y una deformacién no
proporcional. Esto implica que la hipotesis de elasticidad no lineal se ve afectada por la
pérdida de energia potencial que se transforma en energia no conservativa [61].

En base a este modo de tratar las fisuras, el codigo analiza el campo de tensiones
alrededor del extremo (Zip) de una fisura, sobre una porcién de vaina mallada de forma
estructurada y, aprovechando diversas simetrias del dominio, calcula su estado de tension
elastoplastica, evalta la integral J de Rice y analiza si se encuentra en las condiciones pro-
puestas por la curva Ji ideal para comenzar a crecer. Debe tenerse en cuenta que todas
las variables involucradas en la curva Jg, asi como en el calculo del campo de tensiones,
dependen a su vez de diversos parametros, entre los cuales los mas relevantes son la tem-
peratura, las presiones aplicadas sobre la vaina, las cantidades de O e H que la vaina ha
captado, la atmdsfera corrosiva interna y la oxidacion externa [52,53]. Este método antes
descripto proporciona resultados aproximados para ciertos modos de fractura y ciertas
hipétesis de trabajo y ha sido muy utilizado hasta la década de 1990 y primeros anos del
2000 [62-72]. Suele aplicarse a problemas elastoplasticos con relaciones constitutivas que
involucran no linealidades materiales, pero sin suponer grandes deformaciones o despla-
zamientos ya que complejizan estructuralmente las ecuaciones integrales. Por otro lado,
estos métodos clasicos resultan adecuados tnicamente cuando la deformacion plastica
afecta a regiones relativamente pequenas de la estructura considerada. Ya que se presu-
pone la existencia de un campo auténomo de tensiones en torno al vértice de la grieta,
los casos de plastificacion generalizada (en los que no se conoce a priori la forma en que
se distribuyen las tensiones alrededor de la fisura) no pueden ser estudiados mediante los
pardametros tradicionales de la mecanica de fractura (como K o J). Los andlisis clasicos
adolecen de otra limitacién importante, suelen suponer que la distribucién de tensiones
es fundamentalmente bidimensional. Aquellas situaciones en las que los efectos tridimen-
sionales sean apreciables (bien sea debido a la geometria del problema o simplemente a
la distribucién de esfuerzos) no pueden ser tratadas correctamente [64-66].

Una aproximaciéon alternativa al problema es la utilizacion de la mecénica de dafio.
Esta intenta determinar como se degrada el material en funciéon del estado local de ten-
siones. Utilizando relaciones constitutivas que reproduzcan el efecto del mecanismo mi-
croestructural de fractura pertinente, puede obtenerse una mejor descripcion del estado
del material cerca de la fisura. En las aleaciones metalicas de elevada tenacidad a la ro-
tura, el fenémeno suele acontecer por nucleacion, crecimiento y posterior eliminacion de
microcavidades (Figura 1.4). Un modelo muy popular para el tratamiento de este proce-
so es el de Gurson-Tvergaard [73,74], que incorpora el efecto de la tensién hidrostética
en la superficie de flujo, dando lugar a una componente volumétrica de la deformacion
plastica que se cuantifica a través del nivel relativo de porosidad. Al mismo tiempo, la

porosidad es un indicador del dano acumulado en el material. Este modelo, utilizado en
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conjuncion con el MEF, permite abordar situaciones que exceden el ambito de validez de
la mecéanica de fractura clasica. En el caso de la propagacién lenta de fisuras (donde los
efectos transitorios son irrelevantes) la mayoria de los estudios se han llevado a cabo me-
diante el andlisis dinamico implicito. Para problemas en donde la relacién constitutiva es
fuertemente no lineal (que dificulta la convergencia de los algoritmos iterativos) y con la
presencia de concentraciones de tensiones significativas (que requieren un mallado extre-
madamente fino para ser resueltas con precision), se suele optar por soluciones dindmicas

explicitas, con el consiguiente aumento del costo computacional [75, 76].

ApAAA @ A
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Capa Activa
(desgarro ductil)

Figura 1.4: Modelo de fractura dictil. a) Nucleacién y crecimiento de microcavidades en un espécimen

de traccién. b) Camino esquemdtico de una fisura en crecimiento.

Los casos de fisuras producto de los procesos de LOCA, o casos de PCMI con grandes
rampas de potencia, como sucede en el caso de un RIA, ingresan en esta tltima catego-
ria y requieren el uso de métodos de los llamados de aproximaciones locales, en donde
es necesario determinar un criterio local de falla y no se impone de antemano ninguna
distribucion de tensiones. Por el contrario, el campo de tensiones es desconocido a priori
y forma parte de la solucién del problema. Se considera que la propagacién de la fisura
acontece cuando el estado mecanico en su extremo alcanza una determinada condicion
critica.

Aplicar la mecanica de dano resulta en considerar la degradacion que experimenta el
material al ser sometido a condiciones severas. Las relaciones constitutivas incorporan
una pérdida de capacidad resistente controlada por parametros que cuantifican el nivel
de dano en el material. Esto implica el tratamiento diferenciado de la zona donde nuclea

y propaga la fractura (a priori desconocida y cuya determinacién es parte de la solucién
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buscada) con respecto al resto del sélido.

En el caso de la rotura ductil, las relaciones constitutivas empleadas tratan de repro-
ducir la pérdida de resistencia asociada al fenémeno de cavitaciéon anteriormente mencio-
nado. La localizacién de deformaciones se modela ahora explicitamente como una interfaz
de discontinuidad en el campo de desplazamientos, cuya evoluciéon depende de una ecua-
cién constitutiva discreta con ablandamiento en términos del salto relativo a través de la
apertura de la fisura y el vector traccién T en la misma direccién (normal al plano de la
fisura) [74,77]. Hillerborg y otros investigadores propusieron que esta ley discreta no lineal
con degradacién se relacione con el concepto de energia de fractura, y por lo tanto que sea
considerada como una propiedad intrinseca del material [78], dando origen de esta forma a
un gran nimero de ecuaciones de tipo traccion-separacion. Usualmente, la parte continua
o estable del material se modela mediante ecuaciones constitutivas clasicas, siendo muy
comin el uso de elasticidad lineal para materiales fragiles [73,74,77,79].

Cabe destacar que este tipo de metodologias son éptimas para ser utilizadas en el mar-
co del MEF, pudiendo observar que los trabajos fundacionales de este tipo de métodos
parten de reconocer las limitaciones de las teorias clasicas de mecanica de fractura, como
la necesidad de un iniciador de fisura o que la distribucién de tensiones debe ser esencial-
mente bidimensional. Partiendo entonces del tipo de funciones de interpolacién propuestas
como aproximacion para la solucion dentro del MEF, se idea el incluir el detalle de las
zonas de fractura. Para ello se utilizan variantes de los llamados métodos discontinuos de
Galerkin, en donde se realiza una generalizacion de formulaciones débiles que permiten
discontinuidades de las incognitas en el interior del dominio del problema. Con este fin, se
restringe la integracion a cada subdominio, generando naturalmente términos integrales
de limite en las interfaces que implican discontinuidades de salto. El rol de estos términos
es hacer cumplir la consistencia y la continuidad del problema desconocido de manera
débil, cuando corresponda. Alternativamente, siempre en el contexto de formulaciones de
elementos finitos de forma eliptica, se permiten discontinuidades de salto a través de los
limites del elemento [80].

El principal atractivo de los métodos de Galerkin Discontinuo radica en su capacidad
para representar discontinuidades fisicas presentes en la solucién del problema de una ma-
nera natural. Una de sus desventajas manifiestas es el crecimiento del niimero de grados
de libertad del problema discreto. Sin embargo, esta desventaja puede ser significativa-
mente aliviada, ya que el método es susceptible de ser implementado eficientemente de
forma paralela. En esta linea de modelado existen diversas alternativas, de las cuales las
utilizadas principalmente dentro del MEF son el método de elementos finitos extendido
(X-FEM) y el de zona cohesiva (CZM, del inglés Cohesive Zone Method).
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1.4.1. Meétodo de Elementos Finitos Extendido (X-FEM)

El X-FEM es una técnica numérica que amplia el enfoque del clasico MEF mediante el
enriquecimiento del espacio solucién para ecuaciones diferenciales con funciones discon-
tinuas [81,82]. Es una aproximacion 1til para soluciones con discontinuidades fuertes en
pequenas partes del dominio computacional que se esta analizando, como discontinuida-
des y singularidades, y posee gran velocidad de convergencia. En general, una sola malla
es suficiente para modelar y capturar la evolucién de las interfaces y grietas de materiales
en dos y tres dimensiones [83-85].

El concepto principal de este método es considerar la presencia y avance de una fisura en
una malla usual, frecuentemente no estructurada, y enriquecer la zona de interés mediante
polinomios interpolantes que contemplen en su descripcion analitica la presencia de las
discontinuidades sobre el dominio [85]. De esta forma, no se requiere modificar la malla
original como en los casos clasicos anteriormente mencionados cuando se produce un
avance de fisura, sino que el camino virtual observado numéricamente se puede seguir
a través del agregado de las funciones interpolantes adecuadamente elegidas. Con el X-
FEM, la malla clasica solo necesita solaparse con la geometria del frente de la grieta y
no necesita alinearse con ella. La combinacion lineal se complementa con las funciones
de enriquecimiento, que deben capturar el salto en el campo de desplazamiento a través
de la fisura. Es posible simular esto a través de la identificacién de nodos adicionales
enriquecidos y una nueva construccion para la funciéon de enriquecimiento, lo que resulta
un proceso mucho mas simple que mallar nuevamente el dominio reiteradas veces a lo
largo de la simulacién.

Para el enriquecimiento, se utilizan funciones especiales que anaden grados de libertad
adicionales a la aproximacion estandar de elementos finitos y permiten que la geometria
de las fisuras sea independiente de la malla. Los nodos anadidos y las funciones de forma
asociadas a estos, incorporan en el modelo las discontinuidades que introduce la fisura, pu-
diendo ser una discontinuidad fuerte en el caso de que la fisura haya separado el material,
o una débil en el caso de que la nucleacion de las cavidades se encuentre en una instancia
intermedia. De igual modo, los nodos agregados al extremo de la fisura conllevan en sus
funciones de forma las soluciones asintéticas tipicas de los campos de tensiones [86-88].

Resulta esencial para el método que las funciones de forma enriquecidas capturen los
fuertes gradientes de deformacién y tension que se producen en la zona circundante al
extremo de la fisura. Alternativamente, puede utilizarse dentro de X-FEM un procedi-
miento que adapte la malla cerca del frente de avance de la grieta. Este procedimiento de
optimizacién se adectia perfectamente al MEF, en el cual refinar la malla en las zonas de
mayor exigencia numérica es una de las ventajas mas destacadas del método (Figura 1.5).
Por otro lado, la construccion de funciones analiticas que describan adecuadamente las
discontinuidades generadas por el avance de la fisura es crucial para garantizar el buen

comportamiento del modelo. Se utilizan funciones basadas en modelos cohesivos [82,89],
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discontinuas tipo escalén de Heaviside para discontinuidades fuertes [82] o distintas leyes

continuas que simulan el crecimiento del dano [85,90,91].
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Figura 1.5: Ejemplos de mallas aplicando X-FEM. a) Los elementos atravesados por la fisura

_|_

b
i

(coloreados) son enriquecidos. b) Esquemas de refinacién de malla al propagar la fisura.

1.4.2. Modelo de Zona Cohesiva (CZM)

En el CZM, el material continuo se puede describir con una ley constitutiva propia del
problema a resolver, por ejemplo, plasticidad de Von Mises con grandes deformaciones [45].
Elementos cohesivos se introducen entre las interfaces de la malla original. Estas regiones
interfaciales, a través de las cuales se pueden propagar las fracturas, también permiten
la descripcion de una distribucién de presiones determinada en general por fluidos, sean
liquidos o en nuestro caso gases, que contribuyen a la propagacién de la fisura (Figura 1.6)
[92,93].
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Figura 1.6: a) Esquema de una malla con elementos finitos separados por elementos cohesivos de

interfaz. b) Ejemplo de propagacién de fractura por presurizaciéon de fluidos.

El método requiere determinar un criterio de iniciacién, para comenzar la fisura, en
conjunto con una ley que describa su evolucién relacionada con las tensiones entre sus
caras (Figura 1.7) [93].
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Figura 1.7: a) Generalizacién de la curva cohesiva de ablandamiento. b) Esquema de fisura cohesiva en

un cuerpo bidimensional.
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En el conjunto de Ecuaciones 1.2, 7 es el tensor de tensiones, u el campo de desplaza-
mientos v f representa fuerzas volumétricas mientras que ¢ representa las tensiones fijas
sobre el dominio o sobre la fisura (¢). En forma débil, la ecuacion queda construida del

siguiente modo:

/(pod +7: Vu)dQ + / 0T (6)dl', = /fQudQ + /tudF +R (1.3)
Q 8 Q r
Donde § representa el salto en la discontinuidad dI', = T'.; — T'._ y T(9) es la funcién
de tensién del elemento cohesivo. El dominio 2 describe el volumen representativo, I' su
superficie y 0€2. la superficie de la potencial fisura.
Esta formulacion posee varias caracteristicas que conviene destacar para clarificar con-

ceptos:

a) Expresa la Ecuacién de Balance de Cantidad de Movimiento en la cual, en la primera
integral del primer miembro de la ecuacién, aparece la doble derivada en el tiempo

del vector desplazamiento multiplicada por la densidad.

b) Tanto la primera integral del primer miembro como aquellas que componen el segundo
miembro, son idénticas a las utilizadas en el caso continuo y no presentan variacién

con respecto al andlisis realizado sobre el sistema sin fisuras.

c¢) La segunda integral del primer miembro solo se evalia en los elementos cohesivos y

suma al sistema un término que da cuenta de la discontinuidad.
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d) La funcién analitica T'(§) es conceptualmente idéntica a la utilizada en el método
de X-FEM, ya que su objetivo es dar cuenta del grado de discontinuidad que exis-
te dentro del dominio, sea una discontinuidad fuerte o débil y su correspondiente
evolucion. Posee un valor variable, que dependera del tipo de fisica que deseemos
tratar, sea material fragil [94], dactil [95] o considere grandes desplazamientos [96],
por mencionar algunos ejemplos. En general, se puede hallar una bateria de funciones

en la literatura para esta funcién [77-80,92-101].

Dadas las caracteristicas de los problemas de fractura que se suceden en vainas de
barras de combustibles nucleares, el método de zona cohesiva presenta ventajas de imple-
mentacién y prediccion que lo vuelven 6ptimo para el desarrollo de los modelos de fisura

expuestos en la presente tesis.

1.5. Modelo cohesivo para describir el contacto entre superficies

El fenémeno de contacto entre superficies puede causar una considerable solicitacion
mecanica para los cuerpos involucrados, particularmente para la vaina en los casos de
PCMI. Esta interaccion es inducida por una mayor temperatura en la pastilla, que cuenta
con una mayor dilataciéon térmica junto al incremento por swelling, y la concomitante
interaccion mecanica de la vaina por el creep debido a la alta presion externa. Este suceso
resulta de relevancia en diversas instancias y para diferentes condiciones de operacion.
Para quemados bajos y reactores que operan con las llamadas vainas colapsables, como
los CANDU [102], el PCMI es crucial desde los primeros instantes de irradiacién. En
los reactores PWR y BWR, la interaccién puede ocurrir cerca del final de la vida de la
barra en el reactor [103], especialmente durante rampas de potencia transitorias [104]. El
PCMI también es pertinente en escenarios de alto quemado, en los cuales el combustible
contiene cantidades significativas de atomos de gases de fision en su matriz y la formacion
de burbujas gaseosas, inducida por la difusién térmicamente activada de los atomos de
gas, es capaz de causar una magnitud considerable de swelling en el combustible [105].

En la versién del c6digo previa a esta tesis (2.0), la cual trataba tinicamente dominios
en dos dimensiones con simetria de revolucion, el codigo utilizaba el algoritmo de multipli-
cadores de Lagrange [11] para resolver el fenémeno de contacto entre pastilla y vaina. Este
método requiere el ensamblado de un sistema variable, agregando nuevas ecuaciones para
aquellos nodos que entran en contacto. Las nuevas ecuaciones modifican las propiedades
de la matriz del sistema, la cual deja de ser diagonal dominante o pierde su simetria si se
intercambian filas. De manera adicional, el error introducido en las sucesivas iteraciones
hasta alcanzar la convergencia causaba que el problema fuera inestable y costoso desde el
punto de vista computacional.

Después de estudiar en detalle la dinamica y el funcionamiento de los elementos cohe-

sivos, comprendimos que era factible aplicarlos a predecir el contacto entre superficies,
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con idénticas capacidades y ventajas que para una fisura. La principal diferencia resulta
en que, en este caso, la discontinuidad existe desde el comienzo de la historia del pro-
blema y desaparece con la solicitacion mecanica. De este modo, desarrollamos un nuevo
algoritmo de contacto basado en el CZM, con una ley lineal de contacto apropiada que
no altera la matriz de resolucion del sistema, resultando mas accesible obtener la solucion
y de mayor facilidad para paralelizar. Ademas de su implementaciéon para dominios en
dos dimensiones, pudimos aplicar este nuevo modelo de contacto a casos tridimensionales,
permitiéndonos llevar el cddigo a su nueva version 3.0. El método anterior dificultaba este
avance debido a que, al pasar de dos a tres dimensiones, los obstaculos mencionados se
incrementan como consecuencia del aumento de grados de libertad del sistema. De modo
complementario, también se utilizd el nuevo modelo para simular el contacto pastilla-
pastilla en la pila, permitiendo al usuario considerar una o dos pastillas en el dominio

representativo pastilla-gap-vaina.

1.6. Validaciéon con datos experimentales y numéricos

Dada la complejidad del modelo que buscamos desarrollar, que implica modelar la
formaciéon y evolucion de fisuras en vainas de Zircaloy sometidas a fuertes gradientes de
tension y temperatura, en donde diversos fenémenos acoplados ocurren en conjunto, el
trabajo se divide en etapas bien diferenciadas.

La version 2.0 del c6digo incluia modelos que dan cuenta de la evolucién termomecanica
y termoquimica de las vainas [11,40, 48]. Estos modelos fueron comparados con datos
experimentales obtenidos de bases de datos especializadas, como las proporcionadas por
la TAEA [106] y la NEA (Nuclear Energy Agency, Organizacién para la Cooperacién y el
Desarrollo Econémicos, OECD) [41].

En el Capitulo 2, se detallan los modelos propios de mecénica de fractura desarrollados
para la presente tesis, junto con el modelo de contacto derivado de los conceptos de zona
cohesiva, un nuevo modelo de crecimiento bajo irradiacién para las vainas y el enfoque
de solucién numérica utilizado. Una vez desarrollados e incluidos en el cddigo, estos se
validan de dos formas diferentes. En primer lugar, comparamos los modelos cohesivos, sus
funciones de tensién-deformacién y su comportamiento en forma separada. Para ello uti-
lizamos casos provistos por la literatura académica en donde se contrastan con resultados
analiticos o numéricos provistos por otros codigos [73,74,76-80,92-101,107] (Capitulo 3).
Posteriormente, los modelos son aplicados a geometrias de mayor similitud a aquellas de
nuestro interés, principalmente geometrias tubulares con fisuras axiales. En este caso, se
compara con resultados experimentales [35,108-110] (Capitulo 4).

Finalmente, una vez que dichos modelos se acoplan con los que describen el compor-
tamiento termomecanico y termoquimico de una vaina, volvemos a recurrir a los experi-

mentos provistos por las bases de datos de la IAEA o la NEA, esta vez abocandonos a
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aquellos relacionados a procesos de accidente, es decir los contenidos en proyectos como
FUMAC [42,43] o similares, los de la serie IFA-650 [111,112] o ensayos que buscaron des-
cribir el comportamiento de vainas frente a fuertes rampas de potencia y PCMI [113-118]

(Capitulo 5 y Capitulo 6).
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2. Métodos y modelos

2.1. Modelo de Zona Cohesiva para fisuras

El concepto de Zona Cohesiva, concebido por [58,77,119] entre otros, considera la frac-
tura como un fenémeno gradual en el cual se produce una separacion entre dos superficies
virtuales adyacentes, a lo largo de una extensién del extremo de la fisura (zona cohesiva).
Esta separacién es resistida por la presencia de fuerzas cohesivas que se plasman en leyes
de traccidén-separacion, vinculando el mecanismo microestructural de falla al campo de
deformacion del continuo.

Mientras que una fisura convencional en el marco de la mecanica de fractura clasica no
cuenta con transmision de fuerzas entre las superficies que la encierran, la discontinuidad
virtual descrita por la zona cohesiva es un campo activo de tension interactiva entre las
superficies virtuales. Las tracciones entre las potenciales superficies de fisura ejercen una
resistencia tanto a la formaciéon como a la propagacion de las grietas, por lo que el modelo
puede describir el proceso completo de fractura, sin requerir un iniciador (necesario en los
modelos clasicos de mecénica de fractura). Las variaciones en la traccién cohesiva reflejan
las modificaciones en la estructura atémica del material al ser sometido a tensiones y/o
deformaciones. Esta fuerza se incrementa hasta una distancia critica de separacién de las
superficies virtuales, luego de la cual disminuye gradualmente. Al anularse las tracciones,
las superficies cohesivas se separan formando una fisura macroscépica real.

El estado de tensiones entre las superficies cohesivas evoluciona de acuerdo con una
ley de ablandamiento del material, llamada ley cohesiva o de traccién-separacién (7°(9)).
Existen diversas leyes que pueden ser aplicadas dependiendo de las caracteristicas del
material y el contexto en el que se encuentre, descritas en detalle en la Subseccion 2.1.1.
Independientemente de la ley que se utilice, los parametros principales que la componen
son la tensiéon méxima o, o 7. (en direccién normal o tangencial, respectivamente) y la dis-
tancia critica de separacién 6. Siguiendo a [120,121], se puede establecer una equivalencia
entre la teorfa de Griffith de propagacion de fisuras basada en energia [122] y el modelo
cohesivo de Barenblatt [77], siempre que la densidad de energia superficial cohesiva sea
igual a la resistencia a la fractura, usualmente denotadas como v y +' respectivamente.
De esta forma, la densidad de energia superficial para la zona cohesiva se puede calcular
integrando la ley cohesiva (Ecuaciéon 2.1) que, a su vez, puede ser utilizada para com-
pararse con el valor critico establecido para el material (considerando parametros como
la temperatura y la geometria). Adicionalmente, permite calcular el factor de intensidad
de tensiones critico, frecuentemente simbolizado como Ko para el modo I de fractura
(Figura 2.1), donde la separacion de las superficies virtuales es en direccién normal (n) al

plano de fisura (Ecuacion 2.2).
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Figura 2.1: Esquema de los modos de fractura. Modo I: apertura. Modo II: cizalla. Modo III: rasgado.

2.1.1. Leyes cohesivas para fisura

Numerosas leyes han sido desarrolladas produciendo diversas formas para la funciéon de
traccién-separaciéon de modelos cohesivos, de modo tal que describan con precisiéon el com-
portamiento del cuerpo de acuerdo a su composicion, geometria y condiciones a las que
se encuentra sometido (temperatura, atmosfera, corrosién, por mencionar algunos ejem-
plos). La ley cohesiva a aplicar puede ser de tipo acoplada, en donde los desplazamientos
normales y tangenciales son considerados en conjunto para todas las direcciones de la
traccién, usualmente utilizada para casos de fractura en modo mixto (mized mode). Por
el contrario, se suele aplicar un esquema desacoplado cuando la fisura ocurre con un modo
predominante, donde cada componente de traccion solo es afectada por el desplazamiento
en su direccion.

Otra categorizacién que puede hacerse de los enfoques cohesivos, principalmente en
casos de materiales fragiles, da lugar a leyes intrinsecas y extrinsecas (Figura 2.2). La pri-
mera de ellas incluye un endurecimiento inicial con pendiente creciente (respuesta elastica
inicial) hasta alcanzar el valor méximo, luego del cual se produce el ablandamiento hasta
que la tensién desaparece, habiéndose formado la fisura. Una desventaja prominente de
estas funciones es que el comportamiento elastico inicial de la zona cohesiva altera la

respuesta elastica efectiva del material antes de la formacién de la fractura, causando una
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ductilidad artificial. Para reducir este efecto secundario, se puede incrementar la pendien-
te inicial elastica de la ley cohesiva, lo que conlleva a restricciones severas para procurar
un paso de tiempo estable. Por el contrario, una ley extrinseca no cuenta con endureci-
miento, sino que su respuesta inicial es rigida. La zona cohesiva no actia mientras no se
alcance un determinado criterio de inicio de fractura, luego del cual se sucede el ablanda-
miento, lo que evita la ductilidad artificial. A pesar de sus ventajas, las leyes extrinsecas
también presentan dificultades tanto fisicas como numéricas. Pueden producir ductilidad
artificial ante cargas compresivas luego de iniciada la formacién de una fisura, al tiempo
que introducir los elementos cohesivos sobre la marcha al alcanzar el criterio de falla es
algoritmicamente complejo y dificulta la escalabilidad del codigo para ser implementado

en paralelo en un conjunto de nodos de cémputo [94].
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Figura 2.2: Esquema de leyes cohesivas intrinseca (izquierda) y extrinseca (derecha).

En la Figura 2.3 se presentan normalizadas algunas de las funciones de mayor notorie-
dad que han sido utilizadas en modelos cohesivos. Las funciones del tipo puro ablanda-
miento bilineal (Figura 2.3a) se suelen utilizar para cerdmicos como el concreto [123,124].
Funciones del tipo bilineal (Figura 2.3b) son aplicadas a materiales frégiles y compues-
tos [125-127]. Para materiales que presentan deformacién pléstica con propagacién de fisu-
ra estable (no catastrofica), usualmente se eligen formas como la trapezoidal (Figura 2.3¢)
o su versién suavizada (Figura 2.3d) que dan cuenta de la ductilidad del material [128,129].
Los casos que tratan metales pueden hacer uso de estas ultimas o aplicar funciones de la

forma polinémica ctbica (Figura 2.3e) o exponencial (Figura 2.3f) [130, 131].

2.1.2. Tratamiento de los elementos cohesivos en DIONISIO

El nuevo modelo de fractura incluido en DIONISIO genera las interfaces virtuales
dentro de la malla antes de dar inicio a la historia de potencia simulada, permitiendo al
usuario definir su tamafo y posiciéon. En aquellos casos excepcionales en los que existe un
criterio de falla conocido, como la condicion de burst en ensayos controlados de explosion
de vainas, se permite la insercién de la zona cohesiva en el momento y la ubicacion en los
cuales se alcanza esta condicion.

Para incorporar los elementos cohesivos, se realiza una busqueda de todas las caras

de elementos finitos (EF) que se encuentren en su totalidad dentro de la delimitacién
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Figura 2.3: Leyes de traccién-separacion: (a) ablandamiento bilineal; (b) bilineal; (c) trapezoidal;

(d) trapezoidal suavizada; (e) polindmica ctbica; (f) exponencial.

del usuario (eximiendo a aquellas que componen el contorno del cuerpo). A continuacion,
para cada cara, se duplican los nodos que la componen, desplazandolos una distancia
infinitesimal definida por el cédigo, pero rectificable por el usuario, como se muestra
en la Figura 2.4. Adicionalmente, se actualiza la conectividad de todos los elementos
intervinientes, incluyendo a los EF que demarcan el elemento cohesivo creado, otros EF
que comparten alguno de los nodos que fueron modificados y las caras que daran lugar a
elementos cohesivos que atin no han sido creados (ya que alguna de las caras de un futuro
elemento cohesivo adyacente puede haber sido creada con el actual elemento cohesivo). Es
importante destacar que, al modificar efectivamente la malla del dominio, las condiciones

de contorno deben ser ajustadas para considerar los nuevos nodos que fueron agregados.

NN

Figura 2.4: Ejemplo del proceso de insercién de elementos cohesivos en una malla en dos dimensiones.

Al considerar un dominio tubular con una malla estructurada en tres dimensiones,

DIONISIO ordena la conectividad de los EF empezando por la cara de menor coordenada
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axial, avanzando primero por la coordenada radial para continuar por la coordenada
angular. Por otro lado, los elementos cohesivos requieren considerar el desplazamiento
relativo entre las caras separadas por la direccién normal al plano de la fisura, es decir,
el plano de la cara original que generd el elemento cohesivo. Para una fisura axial que
atraviesa el espesor de la vaina, estas son las caras del elemento cohesivo normales a la
direccion angular. Esta discrepancia requirié contar con una doble conectividad para los
elementos cohesivos (Figura 2.5), donde una de ellas sigue las reglas originales del mallado
para no alterar calculos como la transmision de calor dentro de la vaina a través de la
interfaz virtual (que anterior a la formacién de la fractura, representa parte del material)
y la otra se encuentra ordenada de forma tal que separa las caras del elemento cohesivo

paralelas al plano de fisura.

- plano de potencial fisura
5 8 7 3

Figura 2.5: Ejemplo de la numeracién original (izquierda) y la numeracién requerida por un elemento

cohesivo de fisura axial (derecha).

A partir de todos los elementos cohesivos creados, se generan estructuras llamadas
“caminos cohesivos”, en donde se consideran todos los conjuntos de elementos cohesivos
conectados entre si que atraviesan el espesor de la vaina; en otras palabras, los posibles
caminos que podria tener una fisura que haga fallar la barra. En cada paso de la simulacion,
se evalian estos caminos y en caso de que exista alguno de ellos donde todos los elementos
han dado lugar a una fisura, el codigo notifica al usuario el momento y las condiciones en
las que se produjo la falla de la contenciéon que provee la vaina.

Tanto en un plano bidimensional como en un espacio de tres dimensiones, los elementos
cohesivos tienen una ubicacién potencialmente aleatoria. Debido a que las fuerzas produ-
cidas por cada elemento dependen de las orientaciones de sus caras, una gran cantidad
de elementos puede derivar en una complejidad extrema para determinar correctamente
el sentido de las tracciones. A partir de esta dificultad, el primer paso del algoritmo para
estos elementos consiste en rotar el elemento hasta una posiciéon ideal en la que la arista
compuesta por el primer y segundo nodo (1-2) resulte paralela al eje = y la cara 1-2-3-4
del elemento coincida con el plano zy. Luego se calculan las tracciones en esta posicion

ideal, donde aquellas en direcciéon normal coinciden inequivocamente con el eje axial z,
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para finalmente rotarlas en el sentido inverso al que fue girado el elemento original.

Para realizar esta rotacion en el espacio, en primer lugar, se calcula el vector normal
al plano que forman la arista 1-2 y el eje . En conjunto, se obtiene el dngulo («) entre
la misma arista 1-2 y el eje x, para asi poder rotar el elemento alrededor de la normal
calculada, en la cantidad determinada por a (Figura 2.6a). A continuacion, se obtiene el
angulo () que queda formado entre la cara 1-2-3-4 y el plano xy (Figura 2.6b), rotando
el elemento en esta cantidad para aproximarse a que la direccién normal a la cara 1-2-3-4
sea paralela al eje z (Figura 2.6¢). En dos dimensiones, basta con obtener el dngulo entre
la arista 1-2 y el eje x y rotar el elemento esta cantidad para que ambos resulten paralelos,

y la normal a la arista 1-2 sea paralela al eje .

Figura 2.6: Representacion visual de las rotaciones para un elemento cohesivo genérico. a) Posicién

original y primera rotacién en «. b) Segunda rotacién en 3. ¢) Posicién final.

Una vez que el elemento se encuentra en la posicién ideal, se promedian los pares de
nodos 1-5, 2-6, 3-7 y 4-8 para obtener una superficie media (para un cuadrildtero lineal,
los pares 1-4 y 2-3 permiten obtener el segmento medio). Esta nueva superficie media
no necesariamente sera plana ni paralela al plano xy, por lo cual se transforman los
desplazamientos globales de los nodos (U) en desplazamientos locales (i), mediante tres
matrices de rotacién R (una respecto de cada eje de coordenadas) de 24x24 elementos,
teniendo tres grados de libertad para ocho nodos (Ecuacion 2.3). La submatriz R’ para

cada R se define en la Ecuacion 2.4, siendo 0 el dngulo entre U y @ respecto de cada eje.

R 0 -~ 0 0]
0O R --- 0 0
R = : A (2.3)
0o --- R 0
0 0 0 R’_
1 0 0 costly, 0 —sind, cosf, sinf, 0
R,=1|0 «cosf, sinf,|;R,=| 0 1 0 ; R.=|—sinf, cosd, 0| (2.4)
0 —sinf, cosb, sinf, 0 cosb, 0 0 1

A partir de los desplazamientos nodales en coordenadas locales obtenidos, se calcula

la distancia entre los nodos del elemento original en posicién ideal (A) en las direcciones
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normales y tangenciales a la superficie media, utilizando una matriz L que relaciona los
desplazamientos y la separacién: A = L. En la Ecuacién 2.5 se muestra la forma que
toman las distancias en las tres direcciones entre los pares de nodos 1-5, 2-6, 3-7 y 4-8
para un hexaedro de ocho nodos. Asi, la matriz L termina resultando como se la muestra
en la Ecuacion 2.6. Para un cuadrilatero lineal en 2D, se tiene una sola matriz R de 8x8
(solo es necesaria una rotacién respecto del eje de abscisas), con una matriz L de 4x8
conteniendo las respectivas relaciones entre los desplazamientos de los pares de nodos 1-4
y 2-3.

>

L>z

>
e
)

|

Ay =13 — 4= Ujp — Uy = Uyg — Uy = Ugy — Ui
Ay = Uiy — Uy As = Uiy — Us Ag = gy — Ug A = Ugz — Uny (2.5)
Az = U5 — Us Ag = Uiz — Us Ag = U9 — Uy Ay = Tgg — U2
~~10 0 0 0 000000 010000000000 0
0-100 0000000 0010000000000
0 0-10000000O0 0001000000000
00 0-10000000 0000100000000
0000 -10002000 0000010000000
L —| 0000 0-100000 0000001000000 (2.6)
=1000000-10000 0000000100000 :
0000 0O0GO0-10010 0000000010000
0000 0O 0O O-100 0000000001000
000 000G 0O OTG O-1010000000000100
0000 000U 0T OO0-10000000000010
Lo 0 0 000 00O 0O0-100000000000 14
La ley cohesiva utilizada se evalia en

—

os puntos de integracion de Gauss para la su-
perficie media, por lo que, para obtener la separacién efectiva ) , es necesario obtener las
funciones de forma, incluidas en la matriz N (Ecuacion 2.7). Estas funciones de forma
son las mismas que se aplicarian para un EF cuadrilatero lineal en un dominio de dos
dimensiones. Alcanzada esta instancia, se pueden calcular los desplazamientos efectivos 5
(Ecuacion 2.8), compuestos por el desplazamiento normal ¢, y los tangenciales &, y 2.
Como consecuencia de las rotaciones iniciales para trasladar el elemento a una posicion
ideal, la direcciéon normal de desplazamiento debe coincidir con el eje z, mientras que los
tangenciales se corresponden con los ejes x e y. Los desplazamientos efectivos seran la
variable de entrada para calcular las tracciones cohesivas en sus respectivas direcciones de
acuerdo con la ley seleccionada. En el caso de un problema en dos dimensiones, el segmen-
to medio del elemento cohesivo llevara funciones de forma para un EF unidimensional,
produciendo una matriz N de 2x4 para el caso lineal.

Finalmente, para integrar las tracciones cohesivas, se calcula el producto de estas con
la matriz B (N L R, R, R,) y se las resta al vector independiente del elemento (ya que
el sentido de las fuerzas cohesivas es opuesto al del desplazamiento, resultando en una
reaccion atractiva entre las superficies virtuales ante un comportamiento de traccion.
Como paso final, el vector independiente debe ser rotado en el sentido inverso al que
fue rotado originalmente el elemento para llevarlo a su posicién ideal, obteniendo las

direcciones correctas para cada una de las fuerzas cohesivas (normal y tangenciales).
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N 0 0 Ny 0 0 Ng O O Ny O O
N=10 N O 0 N, O O N3 O 0O Ny O (2.7)
0 0 N O 0 Ny O O Ng O 0 Ny

0=NA=NLi=NLR.R,R,U=BU (2.8)

La ley cohesiva desarrollada ad hoc y utilizada dentro del cédigo DIONISIO, es una
aproximacién bilineal de la forma polinémica ctibica. Las curvas polindmicas o exponen-
ciales son apropiadas para casos que tratan metales como los que componen las vainas
(Zircaloy, Zr-1%Nb) reproduciendo su comportamiento dictil con gran potencial de de-
formacion plastica a las temperaturas de operacion. Sin embargo, cuentan con una gran
cantidad de pardmetros que dificultan realizar un ajuste apropiado derivado de resulta-
dos experimentales de propiedades complementarias. Por este motivo, se opto por utilizar
una aproximacion bilineal, simplificando la cantidad de pardmetros y obteniendo una
curva cuya pendiente elastica inicial resulta menos abrupta que la de la curva bilineal

esquematizada en la Figura 2.3b.

Uy(;—é” 0, <6,
R BT NI 29
fab 50 fab T ¢

En la Ecuacion 2.9 se plasma la funcién aplicada a la traccion en sentido normal al plano
de la fisura, donde oy, es la tensién de fluencia o yield del material (Tabla 1.2), que depende
de la temperatura; o, es la distancia critica de separacién de las superficies virtuales, que
coincide con el punto de maxima fuerza cohesiva (o) y depende de la geometria y el limite
de deformacion eléstico; d,, es la distancia instantanea de separacion de las superficies en
la direcciéon normal (en el caso de una fisura axial en la vaina, la direccién angular) y
fap €s un factor adimensional que establece la tasa de ablandamiento hasta la falla en
relacién con la pendiente elastica inicial y depende del material y la temperatura. En
las direcciones tangenciales, se aplica la misma funcién con relacién al deslizamiento (),
multiplicada por un coeficiente p. Para Zircaloy en condiciones normales de operacién, se
han definido estos dos factores como f,, = p = 1. La separacién critica se ha establecido
como . = 0,002 x 27r/q, donde 7 es el radio medio y ¢ la cantidad de elementos en los
que se discretiza la circunferencia de la geometria tubular. En aquellos casos en los que

las definiciones de fu, 0. o p difieran, se indican explicitamente sus valores.

2.2. Modelo de Zona Cohesiva para contacto

Bajo los mismos conceptos que los desarrollados para reproducir la formacion y evolu-
cion de fisuras, el CZM puede ser aplicado para representar las fuerzas que resultan del

contacto entre dos superficies. Con este fin, el espacio entre las superficies (sea el gap entre
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pastilla y vaina o la distancia infinitesimal que pudiera haber entre dos pastillas apiladas)
puede ser tratado como una separacién virtual. Las funciones que definen el comporta-
miento de traccién-separacion involucran leyes particulares que no tienen efecto mientras
las superficies se encuentran separadas. Estas determinan el momento en el que los cuerpos
comienzan a experimentar el contacto y definen la evolucion de las fuerzas de repulsion y

rozamiento en funcién de la distancia de interpenetracion y los deslizamientos [132].

E' 6, ,6,<0,0 E 6 pu, 6, <00
T,(0,) = Ti1(0s1) = Ti2(0p2) = (2.10)

0,0 ,d,>0,0 0,0 ,9,>00
La Ecuacién 2.10 contiene las funciones lineales de traccion en direcciones normal y
tangenciales, donde E’ representa el maximo coeficiente de rigidez entre ambos cuerpos
en contacto y u es el coeficiente de friccion entre ambas superficies. Sus formas quedan
exhibidas en la Figura 2.7. Se puede notar que las funciones solo influyen en el caso de que
la distancia normal entre ambos cuerpos sea igual o menor que cero. En caso contrario, no
tienen incidencia en el comportamiento del resto de los modelos acoplados. El tratamiento
numérico de los cohesivos de contacto no difiere de aquel presentado para los elementos

de fisura, aplicando cada uno su respectiva ley que describe las fuerzas involucradas.

Como fue mencionado en la Seccion 1.5, este modelo presentd ventajas notables res-
pecto del enfoque utilizado para resolver el contacto pastilla-vaina en la versién 2.0 de
DIONISIO mediante multiplicadores de Lagrange. No requiere introducir nuevos nodos ni
nuevas ecuaciones que modificarian las propiedades del sistema de ecuaciones (perdiendo
la dominancia de la diagonal de la matriz o su simetria), ya que los elementos cohesivos se
construyen con los nodos que existen en las superficies de contacto. Asimismo, el modelo
provee una respuesta natural en caso de que las superficies se separen luego de estar en
contacto y el ciclo de contacto y separacion puede ser ejecutado tantas veces como el caso

lo requiera.
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Figura 2.7: Esquema de las leyes de traccion de contacto.
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Este desarrollo permiti6 llevar el co6digo a su version actual 3.0, en la cual el usuario
puede elegir realizar simulaciones con un dominio en tres dimensiones o uno bidimensional
con simetria de revolucién sobre el eje axial. Si bien el estudio en dos dimensiones posee
menor costo en términos de tiempo y exigencia computacional, numerosas situaciones a
simular poseen asimetrias que exigen expandir los estudios considerando las tres dimensio-
nes espaciales. Adicionalmente, las capacidades del modelo 3D nos han permitido estudiar
el contacto entre dos pastillas, para lo cual el usuario puede elegir entre incluir una o dos
pastillas en el dominio pastilla-gap-vaina, representativo de cada sector axial. En la Figu-
ra 2.8 se observa un ejemplo de elementos cohesivos de contacto insertados en el espacio
entre las superficies para los casos de pastilla-vaina y pastilla-pastilla, coincidiendo con el
dominio mostrado en la Figura 1.3b. En el primero de los casos, el gap posee un espesor
aproximado de 70 pum. Por otro lado, el espacio entre las pastillas es sumamente pequenio
hacia el radio exterior, pero es posible notar que ambas pastillas poseen dishing (conca-
vidad en el centro de una o ambas caras paralelas). Esto da lugar a una ampliacién de la
distancia que las separa en la zona cercana al centro radial, produciendo un crecimiento

en el espesor de los elementos que ocupan esta zona.

Figura 2.8: Esquema de elementos cohesivos de contacto pastilla-vaina y pastilla-pastilla.
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2.3. Crecimiento bajo irradiaciéon de aleaciones base circonio

Uno de los fenémenos fisicos que mas influyen en el comportamiento de las aleaciones
base circonio en situaciones de operacion dentro del reactor, como se menciona en la
Seccién 1.1, es el crecimiento debido a la irradiacién neutrénica (IG). Este comportamiento
en las aleaciones de Zr debe tenerse en cuenta en las etapas de diseno del nticleo con el
fin de mantener la integridad fisica del reactor, ya que, al sufrir cambios dimensionales
sin fuerzas externas, puede presentar problemas de estancamiento o fracturas. Siendo un
fenémeno que ocurre a volumen constante, un crecimiento axial excesivo puede derivar
en un adelgazamiento del espesor de la barra que la fragilice y propicie su falla. Por este
motivo es importante contar con un cédigo que permita predecir el crecimiento en funcion
de las condiciones de operacion y las propiedades del material.

Los modelos més difundidos y empleados para el calculo del crecimiento por irradiacion
se basan en leyes empiricas sencillas, en general en funcion de la fluencia de neutrones
rapidos, obtenidas a partir de la parametrizacion e interpolacion de datos experimentales.
Algunos modelos incluyen la dependencia del factor de textura (f), la fraccion del traba-
jado en frio (CW, del inglés cold work) y la temperatura (T) [52,133]. Sin embargo, el uso
de modelos empiricos tiene restricciones en cuanto al rango de validez de sus predicciones.
Se presenta aqui una breve descripcién del modelo mas reciente de crecimiento inducido
por irradiacion incluido en DIONISIO, basado en la difusion de defectos puntuales y la
generacion de lazos de dislocaciones de intersticiales, alcanzando buenos resultados al ser
comparado con datos experimentales [134].

En este modelo, basado en otros desarrollos reportados en la literatura [135-138] con
nuevas consideraciones ad hoc, se asume que la migracién de defectos puntuales es afectada
por sumideros como dislocaciones de borde, lazos de dislocaciones de intersticiales y bordes
de grano. El calculo de concentraciéon de dislocaciones que dependen del CW fue obtenido a
partir del ajuste de datos experimentales para considerar tanto casos de material recocido
como muestras con diferentes grados de trabajado en frio. La anisotropia de las aleaciones
base circonio es incluida a través de los factores de Kearns.

Los coeficientes de difusion para defectos puntuales generados en la red por las su-
cesivas colisiones con los neutrones se representan mediante una ecuacién de Arrhenius
(Ecuacién 2.11), donde los subindices v e i indican vacancia o intersticial respectivamente
(para todos los términos de este modelo), Do, es la constante preexponencial, —E7,
es la energia de migracién para cada tipo de defecto, k es la constante de Boltzmann
en [eV /K]y T es la temperatura absoluta. La tasa de recombinacién de vacancias e in-
tersticiales (Re,;), en caso de que se encuentren suficientemente cerca, estd dada por la
Ecuacion 2.12, donde C, y C; son las concentraciones adimensionales, 7,; es la distancia

de recombinacién y € es el volumen atémico del Zr.
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Dy = Do,y exp (—E,5/kT) (2.11)
R@UZ’ = (47’(’7’1”/&2)(1)Z —|— DU>CUO, (212)

En caso de que los defectos puntuales se encuentren dentro del radio de influencia de
una dislocacion, las vacancias son atraidas por su campo compresivo y los intersticiales
por su campo de traccion, considerado mediante los factores definidos en la Ecuacion 2.13,
donde el subindice [ corresponde a los lazos, 7,,4 es la media distancia promedio entre dos
dislocaciones, r; es el radio de un lazo de dislocacién, a es el parametro de red, b es el
vector de Burgers, considerando el radio del niicleo de la dislocacion igual a 3b y el término
AR da cuenta de la mayor distancia de interaccién con el campo elastico producida por
un intersticial respecto de una vacancia (medido en [m]). Aqui k, es la constante de

Boltzmann en [J/K] y G es el médulo de corte del material.

Zy =21/ In (r,q/3b)
Z; =2m/In (rma/[30 + AR])
Zy =27/ 1n (8r;/3b) (2.13)
Zy =2n/In(8r;/[3b+ AR))
AR = 0,014ba*G / kT
La evolucién temporal de la concentraciéon de defectos queda definida en la Ecua-
cién 2.14 para las vacancias y en la Ecuacién 2.15 para los intersticiales. K es la tasa
de produccién de pares de Frenkel (vacancias e intersticiales en iguales proporciones) que
resulta del producto de la seccion eficaz de captura neutrénica del circonio y el flujo neu-
trénico rapido; p y p; son las densidades de dislocacion de borde y de lazos de dislocacion,
respectivamente; Ky, es la fuerza de sumidero de los bordes de grano para las vacancias,
mientras que K; es la fuerza de sumidero total para los intersticiales; C¢ representa la
concentracion de vacancias en equilibrio termodinamico; f.; es un parametro geométrico
que depende de las constantes elasticas del material y del tamano de un lazo de disloca-

cion y € es la tasa de escape de los intersticiales respecto de la zona de dano para formar

un nuevo nucleo de lazo.

ac,
=K — Rey — (ZypD, + Ki, D) x (Cy = Cf) = ZupiDy(Cy = C*fu) - (2.14)

Una vez formados, los lazos de dislocacion pueden expandirse por la incorporacion de
intersticiales y contraerse al capturar vacancias liberando intersticiales hacia los nuevos
nucleos. La tasa de cambio del radio de un lazo esta dada por la Ecuacion 2.16. Finalmente,

la deformacién total del material (€44, Ecuacion 2.17) para la direccién j estd compuesta
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por el trepado de dislocaciones de borde (£4), los cambios de dimensién y concentracion de
lazos de dislocacion (£;) y la recombinacién de defectos puntuales en los bordes de grano
(€bg), para los cuales N, es la cantidad de lazos de dislocacién por unidad de volumen y

f; es el factor de Kearns para la direccién j que se esté considerando.

dr; 1 eK r?
d_tl = E[ZilDiCi — ZuDy(Cy — Cy fer)] + " ( — —é> (2.16)

Etot; = (1 = 3f;) X (€a+ &1 + Epg)
€q = g[ZiDiOi — ZyDy(C, — C37)]

| n (2.17)
g = 27TleTld—tl

o1 ‘

Ebg = E[KbgiDiCi — Ky, Dy (Cy — CF)]

Para resolver las ecuaciones diferenciales acopladas de este modelo se emplearon dife-
rentes métodos numéricos. Para la evolucion temporal de los defectos puntuales (Ecua-
cién 2.14 y Ecuacién 2.15) se utilizé el método de calculo de Euler implicito, mientras que
para el calculo de la variacién del radio de lazo (Ecuacién 2.16) se utilizé el método de

Runge-Kutta de cuarto orden [139].

2.4. Solucién numérica y eficiencia computacional

Tal como se ha establecido en esta tesis, el método numérico principal utilizado en
DIONISIO es el Método de los Elementos Finitos, en el cual se transforman las ecuaciones
diferenciales que se buscan resolver en sistemas algebraicos de ecuaciones lineales. Estos
sistemas se conforman mediante estructuras matriciales que cuentan con caracteristicas
particulares, dado que las matrices son cuadradas, dispersas (ralas, con gran cantidad de
elementos nulos), de diagonal dominante y generalmente simétricas. En la Figura 2.9 se
muestra un ejemplo de una matriz utilizada en DIONISIO. Se puede observar la dispersion
de elementos no nulos, asi como la simetria.

Debido al tamafno de estos sistemas, para alcanzar la solucién en tiempos razonables
deben utilizase métodos iterativos que ademas aprovechen las propiedades mencionadas,
como el método de gradiente conjugado y otros derivados de este. De este modo, en cada
paso temporal discreto se resuelve el sistema de ecuaciones generando soluciones de estado
estacionario a lo largo de la simulacion, integrando implicitamente el sistema. En estas
condiciones la aceleraciéon y la velocidad del sistema son nulas, lo que lleva a la ecuacion
general de equilibrio (Ecuacién 2.18) a simplificarse en la forma de la Ecuacién 2.19. En
estas ecuaciones M es la matriz de masa, C' la matriz de amortiguacion, K la matriz
de rigidez, I’ representa el vector de fuerzas externas, R los residuos y U, U y U los

desplazamientos, velocidades y aceleraciones, respectivamente.
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Figura 2.9: Representacién de una matriz real utilizada en DIONISIO. Los puntos indican los elementos

no nulos.
MU+CU+KU=F+R (2.18)
KU=F+R (2.19)

Cuando se utilizan elementos cohesivos para representar discontinuidades, existe una
alta sensibilidad respecto de los desplazamientos de los nodos del sistema, lo que dificulta
aplicar las ecuaciones en estado estacionario. Por este motivo, al incluir una zona cohesiva
en el dominio, resulta méas efectivo utilizar métodos explicitos de integracién resolviendo
dindmicamente el sistema. Para ello se integra en pasos discretos buscando satisfacer el
equilibrio inicamente en determinados instantes de tiempo, asumiendo una variacion de
desplazamientos, velocidades y aceleraciones en dicho intervalo At. Si bien este tipo de
enfoque no siempre presenta estabilidad y tiene un mayor costo computacional, utilizar
intervalos de tiempo pequenos permite resolver el sistema incluyendo la zona cohesiva.
A partir de la solucion hallada en el paso t, es posible por integracién explicita hallar
las soluciones en el paso t + At directamente. Para hacerlo, seleccionamos el método de
las Diferencias Centrales, de sencilla implementacion a pesar de ser solo condicionalmente
estable. En nuestro caso, la amortiguacion dependiente de la velocidad puede ser ignorada
y la matriz de rigidez resulta innecesaria [45], lo que simplifica el equilibrio a la segunda
ley de Newton, como se muestra en la Ecuacion 2.20.

La condicién de estabilidad del método determina que el paso de tiempo At debe ser

menor o igual que un determinado valor critico At,,., relacionado con la maxima frecuencia

max

de vibraciéon del sistema w;,

(Ecuaciéon 2.21), calculable a partir de los autovalores que
se obtienen al resolver el sistema generado por la malla de elementos finitos. Este método
se aplica en conjunto con un esquema de relajacion dinamica, donde se utilizan pseudo

pasos de tiempo, iterando dentro de un instante de tiempo real, que permiten alcanzar
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la convergencia de manera uniforme limitando las superposiciones no fisicas que pueden

llegar a ocurrir en las interfaces cohesivas [76, 80,94, 140, 141].

MU=F+R (2.20)
2
At < Aty = (2.21)
w;nax

Como esta metodologia posee un alto costo computacional, se implementé una para-
lelizacion mediante la interfaz de memoria compartida OpenMP [142], aprovechando las
caracteristicas de los actuales procesadores multinticleo. Esto permite dividir un conjunto
de instrucciones en bloques para que cada uno sea ejecutado por una unidad de computo
del procesador, compartiendo la memoria disponible. En la Figura 2.10 se muestran re-
sultados de aceleracion (speedup) en la ejecucién para un mismo caso tipico con el codigo
DIONISIO en funcién del grado de paralelizacion. Se puede notar que la paralelizacion
alcanza una mejora de aproximadamente 3,5 veces respecto de la instancia secuencial. En
términos de tiempo nominal, la simulacién en geometrias tridimensionales de una barra
bajo irradiacion en condiciones normales requiere desde unos diez o veinte minutos hasta
unas dos o tres horas. Otros casos, como experimentos en condiciones extremas emulando
escenarios de accidente, precisan de pasos de tiempo en el orden de los milisegundos y
pueden requerir entre doce y veinticuatro horas de ejecucion. Estos valores de referencia
consideran una computadora de escritorio con un procesador Intel Xeon E3-1240 V6 de

4 nucleos, 8 hilos, con 8 MB de memoria caché y una frecuencia media de 3,7 GHz, junto
a 16 GB de memoria RAM de tipo DDR4 a 1200 MHz.

0 - T T T T T T T T T T T T T T T T T 1
o 1 2 3 4 5 6 7 8 9

Hilos de proceso

Figura 2.10: Resultados de aceleracion (speedup) en la ejecucién paralela del programa en funcién de la

cantidad de hilos de proceso.
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3. Ensayos y validaciéon

Con el objetivo de someter a prueba todos los modelos desarrollados para cada una
de las situaciones que se deseaban modelar, se llevaron a cabo ensayos numéricos de
conocida solucién analitica y/o experimental, para comprobar la respuesta de nuestro
sistema bajo condiciones controladas. Para eso seleccionamos una serie de ensayos de
fractura y contacto altamente difundidos en la literatura especializada, asi como otros
provistos por laboratorios que se abocan a ensayar materiales destinados a la industria
nuclear. Asimismo, en algunos casos utilizamos otros programas para comparar nuestros

resultados numéricos con aquellos provistos por simuladores comerciales.

3.1. Ensayos de fisura

3.1.1. Flexion de viga en tres puntos

El ensayo de flexion de viga en tres puntos es un experimento usual en la caracterizacion
de un material bajo solicitaciéon mecanica. Elegimos reproducirlo numéricamente para
comprender el CZM, dominar su aplicacién y posteriormente adaptarlo a las geometrias
de nuestro interés. En este tipo de ejercicio, se sujeta la viga (en posicién horizontal) en
los dos extremos inferiores, y se impone un desplazamiento en la parte media superior,
en direccion vertical con sentido descendente, donde empuja la maquina en el ensayo,
hasta alcanzar los 0,2 cm de deflexién (Figura 3.1a). El dominio fue mallado en forma
no estructurada con tetraedros de cuatro nodos [143]. Posee 200 cm de ancho (.5), 20 cm
de alto (W) y 5 cm de profundidad (B). La muestra cuenta con una prefisura desde la
base hasta la mitad de la altura (a), ubicada exactamente en la mitad de la longitud.
Desde el extremo de la fisura hasta la parte superior de la viga, se introduce la zona
cohesiva con elementos de tipo prisma triangular de seis nodos. En la parte inferior de
la Figura 3.1, se pueden ver ampliaciones a la zona central para diferentes instantes del
ensayo, con 0,066 cm (Figura 3.1b), 0,133 cm (Figura 3.1¢) y 0,20 cm de deflexién de
la viga (Figura 3.1d). Los desplazamientos transversales estan incrementados veinticinco
veces para poder visualizarlos.

El material estd caracterizado por un médulo de Young £ = 30 GPa, con un coeficiente
de Poisson v = 0,15, una resistencia a la traccion o; = 3,33 MPa y una separaciéon normal
critica 9. = 0,00345 cm, determinada mediante la relacion entre la energia de fractura
(Gr = 1,15x 1072 MPa c¢m) y 0;. Dado que este espécimen es significativamente diferente
del resto de los casos estudiados, precisa una ley cohesiva exponencial reflejada en la
Ecuacion 3.1. El modelo considera iguales las tracciones en ambas direcciones tangenciales.
En la Figura 3.2 se puede ver que el comportamiento de la gran mayoria de los elementos

cohesivos para la traccion en direccién normal se superpone con la curva tedrica utilizada,
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VONMISES
-9.475e+01

Figura 3.1: a) Esquema de la viga en tres dimensiones con tensién efectiva de Von Mises en color. b), ¢)

y d) Ampliaciones con 0,066 cm, 0,133 cm y 0,20 cm de desplazamiento vertical, respectivamente.

del tipo exponencial siguiendo la literatura [132]. La excepcion corresponde a los elementos
que se encuentran en el extremo superior, condicionados por encontrarse en el borde del

cuerpo.
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Figura 3.2: Curvas de traccién-desplazamiento en direccién normal por elemento cohesivo.

Para validar teéricamente este problema, se toma la expresion analitica para el factor
de intensidad de tensiones y la distancia de apertura de la fisura [60]. En la Figura 3.3a,

se muestra el factor de intensidad de tensiones en funcién de la deflexion de la viga
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calculado numéricamente y comparado con el valor teérico critico Kj. obtenido mediante
la Ecuacién 3.2 [60], donde P es la carga que ejerce la maquina sobre la viga. En la figura
se observa que los valores del modelo cohesivo sobrepasan a los de la curva analitica
aproximadamente desde que la zona cohesiva alcanza el valor de separacion critica 0.,
hasta que la curva analitica sufre un crecimiento exponencial debido al crecimiento de
la fisura. En la Figura 3.3b, el grafico compara los valores numéricos de apertura del
extremo de la fisura (CTOD, del inglés crack tip opening displacement) con valores tedricos
obtenidos mediante la Ecuacion 3.3. Esta ecuacién se compone de un término elastico y
un término plastico en el cual r, = 0,44 representa un factor rotacional que define la
posicion relativa de un punto bisagra ficticio a partir del cual las dos mitades de la viga
rotan y V,, es la llamada apertura de la boca de la fisura (CMOD, del inglés crack mouth
opening displacement). Ambos graficos de la Figura 3.3 muestran un buen acuerdo entre

los resultados numéricos y los teodricos.

Ki=——f (-) (3.2)
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Figura 3.3: a) Factor de intensidad de tensiones K; en funcién de la deflexién de la viga. b) Apertura

del extremo de la fisura calculado numéricamente en funcién de los valores analiticos obtenidos.

3.1.2. Ensayo de traccién de anillos de Zr-1 %Nb

Posteriormente se procedié a comparar el modelo numérico de fractura con mediciones
de experimentos controlados propios de la industria nuclear, mas cercanos con relacion a
los pardametros termomecéanicos y geométricos que se utilizarian en el c6digo DIONISIO

en su version tridimensional. Para ello se eligi6 el realizado por L. A. Yegorova et al. [51],
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donde los autores fabricaron especimenes anulares de vainas de Zr-1%Nb, tipicamente
utilizados en reactores del tipo VVER, para calcular propiedades mecanicas del material
y estudiar como varian a causa de la irradiacion. Las muestras sin irradiar poselan un
didmetro externo de entre 0,9136 cm y 0,9149 cm, un diametro interno de 0,772 cm y
una altura de entre 0,27 cm y 0,28 cm. Cada muestra era colocada alrededor de man-
driles semicilindricos que luego eran separados con una velocidad de cabezal constante.
Esta condicion fue representada imponiendo un desplazamiento fijo en donde el mandril
empujaria al anillo, considerando los nodos internos del cuerpo dentro de un angulo de 40
grados centrado a cada lado del eje de desplazamiento. Para los ensayos seleccionados, la

velocidad constante seleccionada derivaba en una tasa de deformaciéon de 0,002 s=1

y la
temperatura, constante en cada caso, variaba entre 293 K y 1223 K, lo que implica que
en algunos casos ocurria un cambio de fase parcial del Zr, considerado al calcular el creep
de alta temperatura en nuestro modelo (Tabla 1.2) [144]. En este caso, se aplica la Ecua-
cién 2.9, con un J. incrementado con un factor de 8 debido a la ausencia de irradiacion.
El valor para o, es tomado de la Tabla 1.2 y fq fue ajustado mediante algunos de los

casos reportados en el experimento, tomando los valores exhibidos en la Ecuacién 3.4.

S.=12x1073
fo=a+bxT+exT?+dxT?
288 K< T <873 K — a=2,56; b=3x10""; ¢ =—6,94x10"%; d=5,14x10"" (3.4)
873 K< T <1018 K — a = —2,8x10%; b=6,21; ¢ = —3,325x107%; d = 0,0
1018 K< T <1223 K—a = 3,34x10% b= —437x10""; ¢=1,73x10"% d=0,0

Tension Efectiva Von Mises (MPa) Tension Efectiva Von Mises (MPa)
0.0e+00 50 100 1680 2.0e+02 . 0.0e+00 50 100 1580 2.0e+02
| :

Figura 3.4: Estado inicial (izquierda) y final (derecha) del dominio de la simulacién para las muestras de
Zr-1%Nb a 793 K.

En la Figura 3.4 se muestra el dominio en su estado inicial (izquierda) y en el instante
de la falla (derecha) para el caso a 793 K, con la tensién efectiva de Von Mises en MPa

en color. La Figura 3.5 exhibe los resultados de elongacién total para todos los casos
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calculados en relaciéon con su medicién experimental, con el rétulo de temperatura que
corresponde a cada punto. Se puede observar que todos los resultados se encuentran dentro

de la banda de variacién de 2 % de elongacion total incluida en el grafico.
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Figura 3.5: Elongaciéon total calculada en relacién con su valor experimental para todas las temperaturas

consideradas. La linea llena representa el resultado ideal y las punteadas, una desviacién del 2 %.

3.2. Ensayos de contacto

3.2.1. Problema de Hertz

El problema de contacto de Hertz, o alguna de sus multiples variaciones, es utilizado
regularmente para poner a prueba y validar modelos numéricos, ya que posee solucion
analitica y existen numerosos experimentos sobre el mismo. En esta tarea, optamos por la
variante de una cascara semiesférica rigida con médulo de rigidez de 100 MPa, un radio
exterior de 20 cm y un espesor de 4 cm, que presiona sobre un semiespacio eldstico cuyo
modulo de rigidez es un 6rden de magnitud menor [145-147]. Esta accién es producto de
una fuerza (en este caso de 1 N) sobre dicha céscara, alineada con el centro del semiespacio
en direccién perpendicular al plano de contacto (Figura 3.6). Las Figuras 3.6a, b y ¢
contienen esquemas del dominio del problema y la fuerza aplicada. En la Figura 3.6d se
ven los elementos cohesivos, exhibiendo en color la fuerza de contacto que ejercen sobre
ambos cuerpos. Se puede notar que la mayor fuerza de contacto ocurre bajo la aplicacion
de la fuerza, disminuyendo a medida que aumenta el radio de acciéon. La porcion exterior
de la zona cohesiva no alcanza a experimentar contacto.

La Figura 3.7a contrasta la ley tedrica de traccién-desplazamiento utilizada (linea
negra con cuadrados) con los valores calculados de traccién normal para los elementos de

la zona cohesiva que perciben contacto (linea continua roja para los elementos centrales
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y linea punteada azul para aquellos adyacentes a los centrales). Los elementos cohesivos
comienzan a producir fuerza de contacto sin alcanzar una separacion negativa, debido a
que poseen algunos nodos en contacto y otros que no lo estan, resultando en un promedio
de distancia positivo pero un valor de fuerza de contacto no nulo. En las Figuras 3.7b, ¢ y
d, se comparan los resultados analiticos y calculados de desplazamiento axial (en direccién
z), tensién radial y tensién circunferencial, respectivamente, en funcién del radio de la

cascara semiesférica.

O

Fuerza de contacto (MPa)
-5.82-02 -0.04 -0.02 0.0e-00

| I- \I |

Figura 3.6: Esquema del dominio del problema de Hertz. a) Céscara y semiespacio (sin zona cohesiva)
de frente. b) Céscara, semiespacio y fuerza desde otro dngulo. ¢) Malla completa (cdscara, semiespacio y

zona cohesiva). d) Zona cohesiva, fuerza de contacto en color.
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3.2.2. Contacto entre tubo y cilindro embutido

Otro tipo de problema repetidamente resuelto en la literatura y con solucién conocida
es el que concierne a un cilindro solido de radio r. con una distribucién no-uniforme de
temperatura, en contacto con un tubo de radio interno r. y radio externo ry, sometido a
una presién externa P,. Ante un determinado perfil de temperatura 7'(r), se alcanza una
solucion analitica para los desplazamientos radiales integrando numéricamente. Para las
condiciones de borde se asume que la soluciéon no puede tender a infinito y se considera
que la tension en el radio externo es igual a la presién de contacto. En la Ecuacion 3.5 se

exhibe la ecuacién para los desplazamientos en funcién del radio.

u(r) = 21V F /OTT(T)T gy L2 /0 T(r)r dr] _EA+vd =2 o

1—v |r 72 E

Por otro lado, la solucion para el cuerpo exterior es aquella de un tubo delgado sujeto a
una presion interna P, y una presién externa P,. Al ocurrir el contacto, el desplazamiento
de ambos solidos en ese punto debe coincidir, condicion de la que se obtiene la expresion

para la presién de contacto del ejercicio (Ecuacion 3.6).

2
1-v r? 0 e + 2Pbrb

A+ v)(1=2v) (rf =r2) + A =) + (1 +v)r

r2_p2
. a(l4v) [% for T(?“)T‘d?”—i— (1=2v)r p[re T(T)Td?’] E( b c)

(3.6)

Figura 3.8: Dominio de tubos embutidos con presién externa

La Figura 3.8 contiene la geometria del dominio utilizada para el problema, donde
las flechas representan la presiéon uniforme ejercida en la cara externa del tubo. En la
Figura 3.9 se muestran los resultados obtenidos al aplicar una temperatura constante de
2273 K en el cilindro y una fuerza externa constante de 10000 N sobre el tubo, en conjunto
con los procurados mediante el software comercial de elementos finitos COMSOL [148].
En las Figuras 3.8a y b se grafican las tensiones radial y circunferencial, respectivamente,
en funcién del radio, desde el centro hasta el extremo del dominio. En la Figura 3.8c,

se puede observar la fuerza de contacto en relacién con la altura del dominio. Todos
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los valores obtenidos resultan de buen acuerdo con aquellos producidos por el programa

comercial.
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Figura 3.9: Resultados de simulacién de tubos embutidos. a) Tensién radial en funcién del radio. b)

Tensién circunferencial en funcién del radio. ¢) Fuerza de contacto en funcién de la altura.

3.2.3. Comportamiento termomecanico de compuesto de SiC

Con el objetivo de someter el modelo de contacto a procesos similares a los que ocurren
en el dominio pastilla-gap-vaina y reproducir situaciones de mayor exigencia, decidimos
compararlo con un caso desarrollado por L. Alva et al. [149]. En ese trabajo, los au-
tores estudian un compuesto de grado nuclear con matriz de carburo de silicio (SiC,,)
reforzado con fibras de carburo de silicio (SiCy) como material candidato para vainas de
combustibles tolerantes a accidentes (ATF, del inglés Accident Tolerant Fuels).

En el experimento, un cilindro sustituto de alimina se coloca dentro de la muestra de
SiC, fijados mediante un adhesivo ceramico. El cilindro presenta un radio externo de 7,95
mm con un espesor de 1,2 mm, una longitud de 140 mm, un moédulo de elasticidad de 359
GPa y un coeficiente de Poisson de 0,25. Los coeficientes de dilatacién y conductividad
térmica son tomados del National Institute of Standards and Technology (NIST, www.
ceramics.nist.gov). Por su lado, la muestra de SiC tiene un radio externo de 10,63
mm con un espesor de 1,4 mm, una longitud de 12,7 mm, un moédulo de elasticidad
anisotrépico By = 3,2 x 10!' GPa; Ey = FEs3 = 2,86 x 10! GPa y un coeficiente
de Poisson de 0,2, junto a un coeficiente de dilatacién térmica o = 1,8276 + 0,01787T —
1,554 x 107°T% 44,5246 x 10~ 9T2[10"° K] y un coeficiente de conductividad térmica k, =
(—0,0003 + 1,05 x 10°T) ' [Wm 'K ~1]. El sistema se calienta de forma eléctrica desde
el centro, resultando en una presién ejercida sobre el compuesto a causa de la dilatacion
térmica. Los resultados experimentales son comparados por los autores con un modelo de
elementos finitos desarrollado en el software comercial COMSOL [148]. Dado que nuestro
objetivo es estudiar la interaccién mecanica de dos superficies en contacto, nuestro modelo
excluye la capa adhesiva, ya que funciona como un amortiguador, acumulando tensiones
y deformaciones.

En la Figura 3.10, se muestran los estados iniciales y finales del dominio. Los despla-

zamientos radiales fueron aumentados veinticinco veces para poder visualizarlos, lo cual
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Figura 3.10: Dominio para compuesto de SiC en su estado inicial (a) y estado final (b y ¢).

causa que la interpenetracién de los cuerpos en la Figura 3.10c¢ parezca considerablemente
mayor de lo que es, siendo que los valores se encuentran en el rango de las unidades de
micrémetro (aproximadamente 0.5 % del espesor de la vaina).

En las Figuras 3.11a y b, puede verse que nuestros resultados para las componentes
tangencial y radial de la deformacién mecénica pura y la total (mecdnica y térmica com-
binadas) tienen una buena correlacion con aquellos obtenidos con el programa comercial,
excluyendo el adhesivo (desde 0.9 mm hasta 1.2 mm del centro radial), dado que esta capa
absorbe la mayor parte de la deformacion radial por asumir que su modulo de elasticidad
es 0,05 veces el del cilindro de alimina. Respecto de la tensién en funcién tanto del espesor
como de la altura de la muestra (Figuras 3.11c y d, respectivamente) presentan valores
muy similares entre ambos modelos, exceptuando el escaléon que causa el adhesivo.

Para estudiar con mayor profundidad el comportamiento de nuestro modelo respec-
to del deslizamiento de las superficies y las fuerzas de rozamiento plausibles dentro del
contexto de PCMI, realizamos una modificacién al caso original. Como se muestra en la
Figura 3.12a, aplicamos una fuerza uniforme en direccién axial sobre la base del tubo de
alimina una vez que se produjo el contacto, para provocar una friccion entre las superficies
de contacto en esta direccién. Adicionalmente, impusimos un desplazamiento axial inicial
del cuerpo interior de forma que las caras de los elementos de contacto no se encuentren
perfectamente alineadas, simulando un deslizamiento previo al contacto. Los resultados
de deformacién y tension de los materiales no presentaron variaciones significativas. Sin
embargo, como se exhibe en la Figura 3.12b, se genera un incremento previsto en el valor

absoluto de la fuerza de friccion axial que ejerce la zona cohesiva de contacto.
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3.3. Emnsayos de crecimiento bajo irradiaciéon

3.3.1. Probetas de Zircaloy-2

Antes de incluir el nuevo modelo de IG dentro del codigo DIONISIO y proceder a eva-
luarlo con datos correspondientes a experimentos bajo irradiacion, se realizaron pruebas
con ensayos controlados realizados sobre probetas rectangulares de Zircaloy-2 de 12,7 x 1,2
cm con un espesor de 0,37 cm, obtenidas de componentes de reactores, con distintos reco-
cidos y/o distintos grados de CW. Las muestras fueron irradiadas con flujos neutrénicos
rapidos de entre 4,1 y 10,8 x 10'" n m~2 s7!, con fluencias de entre 1,13 y 17,3 x 10?
n m~2. Las muestras con trabajado en frio presentaban granos equiaxiales de 20 pm en
promedio, mientras que para las muestras recocidas los granos eran columnares de 8 pym
de tamano promedio. El factor de textura axial para ambos casos era de 0,1.

En la Figura 3.13 se incluyen algunos de los resultados de la validacion realizada para
aleaciones con una fraccién de CW de 0,25 (a y b) y para aleaciones recocidas (¢ y d) a
diferentes temperaturas. Los datos experimentales fueron tomados de Rogerson [150,151].
Se puede observar un buen acuerdo entre los calculos y las mediciones experimentales,
tanto para los casos con trabajado en frio como aquellos en los que las tensiones fueron
aliviadas mediante el recocido. Algunas desviaciones fueron observadas en las compara-
ciones con las mediciones, debido a la ocurrencia del fenémeno del breakaway en el que la

tasa de crecimiento se incrementa, el cual no es considerado actualmente por el modelo.
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Figura 3.13: Resultados de deformacion axial en funcién de la fluencia neutrénica para el nuevo modelo
de IG comparados con datos experimentales para muestras de Zircaloy-2 con trabajado en frio (a y b) y

recocidas (c y d).
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3.3.2. Placa de Zircaloy-4 bajo flujo neutréonico no uniforme

A raiz de una solicitud originada en la Divisién Diseno e Ingenieria de Elementos
Combustibles de la Gerencia Ciclo del Combustible Nuclear de la CNEA, se desarrolld
un modelo de crecimiento bajo irradiaciéon para una placa de Zircaloy-4 sometida a un
campo de irradiacion no uniforme. Siendo materiales que se han sugerido como candidatos
para los elementos combustibles de reactores de investigacion, el fenémeno de IG debe
ser considerado en el disenio y desarrollo de las cubas y soportes que contienen a dichos
elementos. Resulta necesario comprobar la posibilidad de ocurrencia del breakaway del
Zircaloy recristalizado durante la vida 1til prevista de los componentes. En este suceso,
la tasa de deformacion se acelera producto de las elevadas fluencias neutrénicas [152].

La literatura cuenta con escasa informacion respecto de modelos que den cuenta del
IG para bajas temperaturas y altas fluencias. Para temperaturas de 353 K, los datos
muestran un comportamiento estacionario hasta fluencias de 1,8 x 10" n em™2 [152].
Otros modelos senalan crecimientos apreciables a bajas temperaturas hasta fluencias de
10%° n cm™2 [153,154], punto en el que se alcanza una condicién estacionaria de muy bajo
crecimiento, hasta comenzar el mencionado breakaway.

Las dimensiones del dominio estan dadas por un ancho w, un largo L = 3,9120w y
un espesor h = 0,0611w. La placa se encuentra texturada en su direccién longitudinal
y se considera el origen del eje longitudinal a una distancia Z; = 0,3034L del borde
inferior (zona de mayor flujo neutrénico). La Figura 3.14a contiene la distribucién axial
de flujo neutrénico réapido (energias superiores a 0,8 MeV) para cada una de las cinco
franjas en las que se divide el ancho de la placa. La definiciéon de la deformacion en
funcion de la fluencia estd dada por la relacién empirica de la Figura 3.14b, provista en
el requerimiento del estudio. Los modelos y datos experimentales hallados en la literatura
[152,153] acuerdan con los valores estimados mediante esta relacion. A causa de la textura
del material en este caso, la deformacion resultarda en una expansion en la direccion axial
(longitudinal) y una contraccién en el ancho. Para preservar la conservacion del volumen,
se supone una deformacion creciente en el espesor de la placa. Basandonos en lo establecido
experimentalmente para Zircaloy [155], el crecimiento en la direccién axial se considera del
82 % de aquel predicho en la Figura 3.14b. De igual forma, la deformacion equivalente en
la direccién transversal se considera plana, homogénea y decreciente, con valores absolutos
del orden del 20 % de lo representado en la figura.

Respecto de la ley constitutiva utilizada, cabe destacar que el comportamiento del ma-
terial bajo irradiacion esta influido por su textura, la fluencia neutronica, la temperatura
y el grado de trabajado en frio del material. El limite de crecimiento se produce aproxima-
damente entre 10*! y 3x 102! n cm™2, segtin lo observado en [156]. Para muestras de placas
recocidas, el valor maximo de crecimiento en la direccién paralela a la de laminacién es
de aproximadamente entre 0.04 y 0.05% para una temperatura de 373 K. El material

trabajado en frio presenta un mayor crecimiento por irradiaciéon que aquel recocido y la
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Figura 3.14: a) Flujo neutrénico a través de la placa. b) Ley de deformacién axial en funcién de la

fluencia considerada para el ensayo.

magnitud depende de la cantidad de deformacion en frio. De forma esquematica, el mate-
rial con CW crece linealmente con la fluencia, mientras que el material recristalizado crece
en tres etapas con el breakaway como instancia final. Esta tltima etapa no se registra para
temperaturas por debajo de 353 K y hasta fluencias de 10*! n cm~2. En caso de ocurrir, no
se veria el efecto de saturacion de crecimiento que se observa en la Figura 3.14b (segunda
meseta). Por debajo de 3 x 10*! n cm™2 y para 353 K, el comportamiento se condice con
el indicado en la ley seleccionada para esta tarea. Para temperaturas del orden de 333 K,
el comportamiento con valores de crecimiento inferiores a 0.1 % se observa hasta fluencias
de 1,4 x 10?2 n cm™2 [152,157,158].

De acuerdo con las caracteristicas de la placa y las condiciones de evaluacion, se realizd
un mapa de distribucion de flujo en volumen en la zona activa, es decir, un rectangulo
de w x 1,9560w a partir de una altura de 0,0534L desde el borde inferior de la placa, que
corresponde a valores de z entre -0,9780 w y +0,9780 w. En las zonas fuera del sector
de irradiacién, se establecié un flujo residual minimo, entre esos valores y 10° n cm™2
(ver Figura 3.14a). En la Figura 3.15 se han graficado dos versiones del mapa de flujo
en la zona activa. El primero de ellos (Figura 3.15a) establece valores discretos de flujo
por cada una de las cinco zonas en las que se divide el ancho de la placa. El segundo
(Figura 3.15b) resulta de ajustar el primero mediante una funcién cosenoidal, logrando

una variacion suave del flujo en el ancho de la placa.
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Figura 3.15: a) Flujo aplicado sobre la placa con funcién discreta. b) Ajuste suavizado utilizando una

funcion cosenoidal.

En la Figura 3.16, se puede ver claramente que, al cabo de 10 anos de irradiacion,
la placa alcanza un crecimiento longitudinal (direccién z) de aproximadamente 0,1 %,
acompanado de un decrecimiento transversal (direccién x) de aproximadamente 0,025 %

y del correspondiente incremento del espesor (direccién y) de aproximadamente 0,05 %.
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Figura 3.16: Variacién relativa en las dimensiones promedio de la placa en funcién del tiempo para una

irradiacién de 10 afios.

En la Figura 3.17, se muestra la distribucién de tensién efectiva de Von Mises en
la placa para tres instantes de la historia de irradiacién en 1000 (a), 2000 (b) y 3650
dias (c). Debido a la textura del material, la mayor deformacién ocurre en la direccién
longitudinal de la placa y, en consecuencia, esa componente (o,,) es la predominante del
tensor de tensiones, definiendo su distribucion. En la figura se puede notar un incremento
inicial de la tension en la zona de maxima fluencia y una posterior propagaciéon hacia el

contorno de la zona activa, alcanzando alli los mayores valores.
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Figura 3.17: Distribucién de tension efectiva de Von Mises en la placa. a) 1000 dias; b) 2000 dias; c)
3650 dias.
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4. Experimentos de fisura sin irradiacion

Uno de los avances més destacados de los tltimos afios en el cdédigo DIONISIO in-
cluye la posibilidad de modelar condiciones de accidente de tipo LOCA en geometrias
bidimensionales con simetria de revolucién [37,159]. Este mddulo describe, en primer lu-
gar, el comportamiento termohidraulico del canal del refrigerante durante el accidente,
determinando las condiciones de contorno que luego aplicard en el resto de los modelos
(térmicos, quimicos, mecanicos) sobre la barra, eximiendo de la necesidad de utilizar un
c6digo externo para este fin. La incorporacion de estos modelos llevé a que DIONISIO fue-
ra seleccionado como cédigo representante de la Argentina en el Proyecto de Investigacion
Coordinado (CRP, del inglés Coordinated Research Project) FUMAC, organizado por la
IAEA [160]. Esta experiencia permiti6 tanto contrastar los resultados del codigo con me-
diciones experimentales como compararlo con otros codigos de combustible desarrollados
en el mundo, con excelente acuerdo.

Una gran variedad de experimentos diseniados para emular las condiciones de accidente
es realizada fuera del reactor. Denominados out-of-pile en inglés, estos ensayos, tanto en
escenarios experimentales como computacionales, permiten estudiar ciertas propiedades
omitiendo la influencia de la irradiacion para distinguir otros fenémenos que tienen lugar
en los materiales. Para las vainas de combustibles en particular, se realizan experimen-
tos en donde estas son sujetas a historias térmicas, de presurizacién o simples pruebas
termomecdanicas orientadas a determinar su comportamiento bajo situaciones extremas.
En ocasiones, se modifican las condiciones atmosféricas en las que se realizan los ensayos,
exponiendo las muestras a vapor o elevadas concentraciones de yodo o hidrogeno para
analizar su influencia en el material ensayado [35,42,161-167].

Para analizar este tipo de experimentos, se desarrolld6 un nuevo moédulo dentro de
DIONISIO que utiliza el ntcleo existente del cédigo incluyendo las bibliotecas de elementos
finitos, los generadores de mallas, los métodos de resolucién de ecuaciones y la biblioteca
de materiales. El modulo, separado del principal modo de ejecucion del cdédigo, resuelve un
problema termomecanico con la geometria requerida basandose en la evolucién térmica,
mecanica o quimica a la que se somete la probeta. Una de sus ventajas reside en la
posibilidad de evaluar el comportamiento de diversos materiales en condiciones exigentes
sin considerar los efectos de la irradiacion, que incrementan la complejidad del analisis,
ofuscando el impacto de cada proceso. Se han incluido modelos para describir problemas
mecanicos propensos a ocurrir en una barra combustible en condiciones de accidente tipo
LOCA, como el denominado ballooning y la explosion (burst), teniendo en cuenta el creep
a elevada temperatura. Asimismo, se evalua la evolucién quimica del material de acuerdo

con la atmoésfera en la que se encuentra inmerso y su historia térmica.

57



4.1. Modelos mecanicos de ballooning y burst

Los modelos que evaltian la rotura cuentan con condiciones de burst tanto para la
tension como para la deformacion de la vaina. Se asume que la vaina falla si la tension
circunferencial excede la tensién de rotura (o, Ecuacion 4.1) o si la deformacion alcanza el
criterio de falla de deformacién pléstica (¢p, Ecuacion 4.2). Se conocen varias correlaciones
empiricas para el burst, de las cuéles seleccionamos la ley de Rosinger para Zircaloy-4 [168]
y la ley de Van Uffelen [169] o la alternativa de Yegorova [51] para el Zr-1%Nb (ver
Tabla 4.1). Las leyes de creep de alta temperatura se encuentran definidas junto con el
resto de los modelos termomecanicos del codigo en la Tabla 1.2. En la Tabla 4.1, se listan
los valores de las constantes involucradas en las ecuaciones de tension y deformacion de
burst (4.1 y 4.2, respectivamente), donde wyo es la fraccién en peso de oxigeno capturado

en las reacciones metal-agua de alta temperatura en los casos de atmosfera de vapor [37].

2
op = Cle’CQTe_(CwaO) (4.1)

Ep = 03T4 - C4T3 + C5T2 — CeT + Cr (42)

El componente mecanico de este modo particular del cédigo aplica una Formulacion
Lagrangiana Actualizada (ULF, del inglés Updated Lagrangian Formulation) que permite
una descripcion eficiente de los efectos cinematicos no lineales producto de grandes despla-
zamientos, grandes rotaciones y grandes deformaciones. En este enfoque, la posicion de los
puntos materiales en el continuo y su movimiento se describen usando una configuracion
de referencia que evoluciona dinamicamente con la deformacién del dominio. Es decir, la
configuracion mecanica de referencia cambia en cada paso de tiempo, siendo actualizada
con la tltima posicion del cuerpo. Por este motivo, es necesario diferenciar la configuracion
inicial de aquella actualizada de referencia [45,94]. El uso de esta formulacién introduce
severas dificultades para la convergencia del algoritmo cohesivo, especialmente previo a la
formacion de la fisura. Sin embargo, la existencia de criterios de falla independientes de
la ley cohesiva presentados en las Fcuaciones 4.1 y 4.2, nos permiten reproducir el avance
de la fisura introduciendo la zona cohesiva en el continuo al ocurrir la rotura de la vaina,
en las proximidades de los elementos que cumplen con la condicién alcanzada. La ley
cohesiva mantiene los valores originales de los parametros 0. y fu, pero su dependencia
de la tension de fluencia que varia con la temperatura y del estado de tensiones, causado
aqui por una presion interna creciente y distribuida uniformemente, producen una curva
que difiere respecto del resto de las circunstancias expuestas. Cabe destacar que previo al
suceso del burst, el modelo debe simular varios segundos, es decir, practicamente la dura-
cién total del experimento, mientras que el CZM debe resolver un fenémeno que acontece
en fracciones de segundo, desde que se alcanza el criterio de falla e inicia la fisura hasta

que se igualan las presiones interna y externa y se relajan las tensiones en la vaina.

58



Tabla 4.1: Valores de constantes para tension y deformacién de burst.

Zircaloy Zr-1%Nb
[Co] = adim; [C1]=Pa; [Co]=K~!
[C3]=K=%; [C4]=K3; [C5]=K~2; [Cs|=K™!; [C7] = adim
Cy = 1052,6 Co=0
T <1033 K

T < 1085 K
Cy = 8,3 x 108 [Pa]; Cy = 0,001
1085 K < T < 1166 K
Cy = 8,3 x 10° + 2,17 x 10°(T — 1085)/81
Cy = 0,001 + 0,002(T — 1085)/81
1166 K < T < 1248 K
Ch =3 % 10° — 7 x 104(T — 1166) /82
Cs = 0,003
T > 1248 K
Ch = 2,3 x 10%; Cy = 0,003

Cy = 1,419 x 10°; Cy = 0,002545
1033 K <T <1176 K
C; = 4,103 x 104

Cy =0,01472

T>1176 K
Cy = 2,703 x 108

Cs = 0,002622
Coeficientes alternativos
T <973 K

C1 = 1,99522 x 10°
Cs = 0,002622

973 K < T <1176,44 K
Cy = 2,99522 x 10'2
Co = 0,00952232
T >1176,44 K
Cy = 1,41573 x 10°
Co = 0,00301426

940 K < T <1200 K
Cs = 1,587979 x 10~*
Cy = 6,692798 x 1076
Cs = 1,053049 x 1072; Cs = 7,331051
C; = 1906,17
1200 K < T < 1700 K
C3=0; Cy =1,67939 x 1078
Cs = 6,23050 x 107°
Cs = 7,360497 x 1072
C; = 28,1199
T >1700 K
C3 =Cy=Cs5=Cg=0; Cr=0,544589

C3=0
973 K < T <1108 K
Cy = —2,08674 x 1077
Cs = —6,7244 x 1074
Cs = —0,717577
Cr = —252,941
1108 K < T < 1473 K
Cy =0; C5 =9,42895 x 1076
Ce = 0,0243805; C7 = 15,8911
T > 1473 K
C,=0C5=Cs=0
Cr = 0,44

Validacién experimental
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Para comparar la eficacia de nuestros modelos, seleccionamos ensayos de explosion
de barras individuales desarrollados con vainas de Zircaloy-4 y Zr-1%Nb cuyo objeti-
vo era investigar los fenomenos de ballooning y burst en condiciones que emulan las de

un accidente por pérdida de refrigerante. Estos experimentos fueron realizados en dos




esquemas principales, con presién interna inicial fija y rampa de temperatura o a tem-
peratura constante con una rampa de presion interna aumentando el volumen de gas a
una tasa constante. En la Tabla 4.2 se resume la caracterizacion de cada uno de los ex-
perimentos. Dentro del primer esquema se encuadra el denominado REBEKA | llevado a
cabo en KfK (Kernforschungszentrum Karlsruhe, actualmente Instituto Tecnologico de
Karlsruhe) en el Instituto IRB (Institute for Reactor Components) [35,161] para vainas
obtenidas de NRG (Alemania) y CONUAR (Argentina) y la serie BALL 1 [165, 166] del
Instituto AEKI (KFKI Atomic Energy Research Institute, predecesor de MTA EK). Para
el segundo esquema, se consideraron las series BALL 2 [165, 166], PUKI [162,163,170] y
PUZRY [163,167], todas efectuadas en el Instituto AEKI [42]. En la Figura 4.1 se mues-
tra un esquema del dispositivo experimental utilizado para la serie PUZRY, con el horno
que contiene las probetas, las fuentes de gas inerte y de vapor y los instrumentos para

incrementar y controlar la presiéon interna y la temperatura en las pequenas barras.

transductar
de presidn

[

super calentador

generador de wvapor

I[a_‘_.l\. T 1 i EI.-" L .f'l

Figura 4.1: Esquema del dispositivo experimental para la serie PUZRY.
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Tabla 4.2: Caracterizaciéon de los experimentos de explosién de vainas.

REBEKA BALL1 | BALL2 | PUKI PUZRY
Material Zircaloy-4 Zr-1 %Nb Zircaloy-4
Tipo de Reactor PHWR VVER PWR
W(Esril;ﬁzzos/mtal) 44/44 12/12 11/11 27/54 31/31
Didmetro [mm] 11,9 9,1 10,75
Espesor [mm] 0,55 0,65 0.725
Longitud [mm] 500 150 30-50 50
Temperatura Ramgai Rampa B Constante Constante Constante
1Ks 6,4-13,5 K s 1073-1473 K | 923-1473 K 973-1473 K
Constante Constante Rampa Rampa Rampa
Presién (inicial) (inicial) 0,06-0,66 | 0,0007-0,017 | 0,0007-0,026
0,65-9,8 MPa 1-4 MPa MPa s—! MPa st MPa st
Atmosfera Vapor Vapor & Ar. Ar.

La Figura 4.2a presenta el tiempo de burst simulado comparado con los valores medidos
experimentalmente. Se incluye la linea llena de acuerdo perfecto junto a lineas punteadas
indicando una variacién de £10 %, evidenciando que la mayoria de los resultados presentan
una desviacién menor a la demarcada. Por su lado, las Figuras 4.2b y 4.2¢ representan
ampliaciones de la Figura 4.2a para los rangos de 0-1000 s y 0-160 s, respectivamente. En
la Figura 4.3 se exhibe una comparacion similar pero referida a la presion de burst para las
series BALL, PUKI y PUZRY (Figura 4.3a, ejes en escala logaritmica) y la temperatura
de burst para los experimentos REBEKA y BALL (Figura 4.3b). En los casos de BALL,
se informa la presion interna inicial de las vainas, pero su valor final se monitorea durante
el experimento y su incremento se condice con los cambios de volumen y temperatura.

En la mitad superior de la Figura 4.4, se grafican curvas para la presion y el tiempo
de burst en funciéon de la temperatura de cada ensayo, para casos seleccionados de los
experimentos PUZRY (4.4a) y PUKI (4.4b), comparadas con las mediciones experimen-
tales. Se puede observar que las curvas siguen la disminucién esperada con el aumento de
la temperatura que predice la teoria [161]. En la mitad inferior se muestra la evolucién
de la tensién circunferencial de las vainas para los mismos casos junto a la tensién de
burst tedrica. Los valores entre paréntesis en la figura indican la diferencia en tiempo de
burst en segundos entre los resultados experimentales y numéricos para cada caso. Am-
bos experimentos incluyen casos (973 K y 1173 K en PUZRY, Figura 4.4c; 973 Ky 1073
K en PUKI, Figura 4.4d) que fallan con una tensién menor que el valor critico teérico,
dado que previamente alcanzan el limite de deformacién. Estos casos no presentan una
linea vertical al final de la curva. Las lineas para los casos a 1373 K y 1473 K del expe-
rimento PUKI (4.4d) se superponen. Todos los gréficos presentan un buen acuerdo entre

los resultados numéricos y aquellos experimentales, considerando que el tiempo total que
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Figura 4.2: Tiempo de burst numérico de todos los casos simulados en relaciéon con las mediciones

experimentales. a) Gréfico completo. b) Ampliacién en rango 0-1000 s. ¢) Ampliacién en rango 0-160 s.

involucra cada ensayo es del orden de los segundos. Se puede notar cierta dispersion para
las series BALL y PUKI. Estos ensayos usan vainas de Zr-1 %Nb y las leyes usadas para
predecir el creep a alta temperatura presentan algunas dificultades en la zona de cam-
bio de fase para el circonio. Por este motivo, fue necesario ajustar la ley en este rango
especifico de temperaturas (ver Tabla 1.2). En particular para el experimento PUZRY,
las simulaciones producen buenos resultados respecto del tiempo de burst para el rango
mas alto de temperaturas (1273 K a 1473 K), mientras que el rango inferior (973 K a

1223 K) alcanzan la condicién critica con anterioridad a lo reportado experimentalmente.
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Por otro lado, en los casos PUKI se produce un escenario espejado, observandose buena
precisién en el rango inferior de temperaturas ensayadas (973 K a 1173 K) y una demora,

en alcanzar el burst para los casos entre 1273 K y 1473 K.
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Figura 4.3: a) Presién de burst para los experimentos BALL, PUKI y PUZRY (ejes en escala
logarftmica). b) Temperatura de burst para los experimentos REBEKA y BALL.
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Figura 4.4: Tiempo y presién de burst en funcién de la temperatura para los experimentos PUZRY (a) y

PUKI (b). Evolucién de la tension circunferencial de la vaina para casos seleccionados de PUZRY (c) y
PUKI (d).

Las Figuras 4.5 y 4.6 muestran visualizaciones de los casos PUZRY 8 y PUZRY 26,

respectivamente. Se incluyen fotografias de los especimenes tomadas luego de los ensayos
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(a), tomadas de [42], junto con el estado final de la simulacién (b y ¢), representando la
tension circunferencial de la vaina en MPa en color. Las imagenes de las simulaciones se
muestran quitando los elementos cohesivos que han dado lugar a la fisura (b), permitiendo
ver la rotura de la vaina, asi como sin quitar estos elementos (c). El caso PUZRY 8 fue
realizado a 1273 K, con un tiempo de burst experimental de 116,70 s a una presiéon de
0,890 MPa, mientras que la simulacion resulta en un tiempo de 117,63 s a una presion de
0,894 MPa. Por su lado, para el PUZRY 26, a 973 K, el tiempo de explosién reportado es
de 888,80 s a una presion de 10,605 MPa, con la simulaciéon indicando un tiempo de 780,15
s con una presion de 9,307 MPa. Se puede notar que existe una variacién considerable
en la apertura de la fisura entre ambas figuras, relacionado con las diferencias en las

condiciones de cada caso, como la temperatura, la deformacion y el estado de tensiones.
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Figura 4.5: Visualizaciéon del PUZRY 08. a) Fotografia tomada después del ensayo. b) Estado final de la
simulacién quitando los elementos cohesivos “fisurados”, mostrando la rotura. ¢) Estado final de la

simulacion sin quitar los elementos cohesivos “fisurados”.

De forma similar a las figuras anteriores, en la Figura 4.7 se incluyen fotografias de las
probetas ensayadas (izquierda) [42] con visualizaciones del estado final de las simulaciones
(derecha) para los casos 8, 12 y 53 del experimento PUKI y los casos 14, 18 y 30 de la
serie PUZRY, mostrando la tension circunferencial de la vaina en color. Entre las dos
iméagenes de cada caso y junto a la temperatura correspondiente, se comparan el tiempo
y la presién al momento de la explosion obtenidos mediante la simulacién con los valores
reportados experimentalmente. Si bien es cierto que un modelo en dos dimensiones con
simetria de revoluciéon puede ejecutar estos experimentos de forma correcta, definiendo
la deformacién y la tension en conjunto con el momento de burst dependientes de la
temperatura o la presion segun el caso estudiado, las simetrias asumidas provocan que
la simulacion concluya al alcanzar la condicion de falla, sin poder reproducir la fisura en

la probeta. En cambio, un modelo en tres dimensiones, atin con el aumento en exigencia
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computacional que supone, permite desarrollar tanto la creacion de la fisura en el punto
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Figura 4.6: Visualizaciéon del PUZRY 26. a) Fotograffa tomada después del ensayo. b) Estado final de la
simulacién quitando los elementos cohesivos “fisurados”, mostrando la rotura. ¢) Estado final de la

simulacién sin quitar los elementos cohesivos “fisurados”.
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Figura 4.7: Visualizaciones y resultados experimentales (izquierda) y numéricos (derecha) para barras 8,
12 y 53 de serie PUKI y 14, 18 y 30 de serie PUZRY.
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5. Experimentos de fisura con irradiacion

Ha sido mencionado en la Seccién 1.4 que el modelo incluido previamente en DIONI-
SIO para determinar el avance de una fractura utilizaba el método de la integral J de
Rice. Entre las limitaciones que este método posee mencionadas en dicha seccion, para
su aplicacion requiere en el dominio a tratar la presencia de un iniciador de la fisura, de
modo de que exista un punto que concentre las tensiones y sobre el que se pueda calcular
la integral de contorno correspondiente. Por ese motivo, se consideraba para ese caso un
cuarto de seccion de vaina en dos dimensiones con deformacion plana y un iniciador que
debe suponerse desde el comienzo del cédlculo, seleccionando el extremo del espesor de la
vaina desde el cual se origina la fisura [13,171]. Esto se puede observar en la Figura 5.1a,
donde se muestra el dominio completo, junto a una ampliaciéon a la zona que incluye el
iniciador (marcado en rojo) en la base en 5.1b. Alli, las condiciones de contorno se definen
de forma que aquellos nodos que corresponden al iniciador se encuentran libres mientras
que el resto de los nodos de la base estan impedidos en su desplazamiento vertical, dado
que se suponen unidos al material que continua luego de este eje de simetria. Dentro de
las ventajas especificadas previamente, el tratamiento del CZM elimina este requerimien-
to v no es necesario incluir ninguna entalla o iniciador. En nuestro modelo, empleamos
dominios tridimensionales en donde, previo a iniciar los calculos, se insertan elementos
cohesivos que se suponen originalmente cerrados en una zona de la vaina a determinar

por el usuario.
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Figura 5.1: a) Esquema de la malla del dominio 2D del modelo de fractura mediante Integral J. b)

Ampliacién a la zona de la fisura.

La Figura 5.2a representa un ejemplo de mallado para el dominio, incluyendo dos pasti-
llas en verde y la vaina en naranja junto a los elementos cohesivos de contacto (levemente
visibles en rojo oscuro) y los elementos cohesivos de fisura, color azul oscuro, que no se
llegan a apreciar en esta escala por su extrema delgadez. En la Figura 5.2b, se realiza un

corte vertical que permite ver el interior de la malla donde se observan claramente los
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elementos cohesivos de contacto entre pastillas en color celeste y un poco méas aquellos
elementos cohesivos rojo oscuro que tratan el fenémeno de PCMI. Para la Figura 5.2¢,
se produjo una ampliacion extrema del grosor de los cohesivos de fractura para que se
puedan apreciar en el mallado, al igual que en la Figura 5.2d donde se realizdé un corte
horizontal en aproximadamente el 70 % de la altura del dominio, dejando ver que la zona

cohesiva ocupa la vaina desde su superficie externa hasta el interior.

Figura 5.2: Esquemas de la malla del dominio 3D del modelo de fractura mediante zona cohesiva. a)
Malla original con pastilla (verde), vaina (naranja) y cohesivos. b) Corte vertical; se observan cohesivos
de contacto pastilla-vaina (rojo oscuro) y pastilla-pastilla (celeste). ¢) Cohesivos de fractura (azul
oscuro) ampliados. d) Corte horizontal; se observa que los cohesivos de fractura (azul oscuro) ocupan el

espesor completo de la vaina.

Al incluir los elementos cohesivos en el mallado original, el c6digo construye una estruc-
tura de datos para cada uno de los elementos insertados que se encuentre en un extremo
determinado, en la cual se almacenan todos los potenciales caminos que podria seguir
una fisura desde este elemento hasta alcanzar el extremo opuesto. Esto permite al modelo

detectar la existencia de una falla en la vaina, si en un determinado paso de simulacion
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existe alguno de estos caminos compuestos por elementos cohesivos conectados en el cual
todos ellos se encuentren “abiertos” o “fisurados”, significando que existe una fisura que
atraviesa el espesor de la vaina. Utilizando el modo principal de ejecuciéon del codigo, se
aplica la Ecuacion 2.9 con las propiedades detalladas en la Tabla 1.2. Para determinar la
sensibilidad del modelo respecto del mallado, se realizaron pruebas con diferentes densi-
dades de malla respecto de la direcciéon radial. Tal como muestra la Figura 5.3, aumentar

la cantidad de elementos en el radio de la vaina no produce diferencias significativas.
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Figura 5.3: a) Traccién normal promedio de los cohesivos que dieron lugar a fisura en funcién del
quemado para una discretizacién radial de la vaina en 2 y 5 elementos. b) Ampliacién del final de las

curvas.

5.1. Ensayos de rampas de potencia

En pos de analizar el comportamiento del modulo de fractura incorporado al codigo,
junto con el resto de los modelos incluidos en DIONISIO, seleccionamos una gran variedad
de casos dentro de experimentos en los que se sometieron barras completas de combustible
a ensayos de rampas de potencia. El objetivo era evaluar su respuesta y establecer limites
de potencia y tasa de variacién en el tiempo a partir de los cuales se puede producir
la falla de la vaina. Tal como fue desarrollado en la Seccion 1.3, actualmente el codigo
cuenta, entre otros, con modelos de swelling en la pastilla y de creep [55] y crecimiento
bajo irradiacién [134] para la vaina, dentro de los considerados para el dominio principal
(pastilla-gap-vaina). Todos estos fenémenos, combinados con la dilatacién térmica y la
presién externa sobre la vaina, provocan el PCMI [47], que a su vez es la principal causa
de la tensién circunferencial en la vaina pudiendo inducir la falla.

Los experimentos seleccionados incluyen a los proyectos SUPER-RAMP [116], OVER-
RAMP [115], INTER-RAMP [118] y los DEMO-RAMP 1 [114] y II [113], todos ellos
llevados a cabo por Studsvik con patrocinio internacional para estudiar la propension

a fallas debido a rampas de potencia que ocasionen PCMI en barras de combustible
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tipicas de reactores de agua liviana (LWR, del inglés Light Water Reactor) con diferentes
caracteristicas, luego de determinados procesos de irradiacion base. Una vez concluida
la etapa de irradiacién base, los ensayos consistieron en una fase de condicionamiento
inicial, una fase de rampa con un crecimiento veloz y pronunciado y una fase final de
espera en el nivel final de la rampa (RTL, del inglés Ramp Terminal Level). La Tabla 5.1
incluye una breve caracterizacion de cada uno de los proyectos. En todos ellos se utilizaron
pastillas de UOy en variados tamafios y cantidades (acorde a la longitud de las barras).
Cabe mencionar que elegimos simular principalmente aquellos grupos que contenian al
menos una barra que resulte en falla (evitando los grupos donde esto no habia ocurrido
en ninguna de las barras). En la Figura 5.4 se muestran esquemas de los circuitos 1 y 2 del
reactor R2 de Studsvik (actualmente decomisado) utilizado para ejecutar las rampas de

potencia de todos los experimentos, junto a una fotografia del recinto del reactor tomada
en 1965 [172].

Tabla 5.1: Caracterizacién de proyectos experimentales de rampas de potencia.

DEMO- DEMO-
Proyecto SUPER-RAMP | OVER-RAMP | INTER-RAMP RAMP I RAMP II
Ensayos
(simulados,/total) 14/28 35/39 20/20 5/5 8/8

. BWR

Tipo de PWR PWR BWR (diseiio BWR
barra (subprograma) .

especial)
Material
de vaina Zry-4 Zry-2
Largo de 39 y 113,5 53,8 475 39
barra [cm]
Cantidad de 43
pastillas 29y 73 31 (huecas) 26
Quemado de
irradiaciéon base >30 12-31 10—-20 14-17 25—-29
[MWd kgU~1]
Instalacion de KWO Alemania y R2 Ringhals I | KWW BWR
irradiaciéon base BR-3 Bélgica Studsvik Suecia Alemania
Instalacion de
rampa de R2 Studsvik
potencia
Tasa de rampa

. 40y 40y

de potencia 100 40
[W e~ min~1] 100 170—220

Las barras fueron divididas en diferentes cantidades de sectores, acorde a las longitudes
de cada una. Sin embargo, cada sector era representado mediante dos pastillas con la
correspondiente fraccion de vaina y el gap, junto a la zona cohesiva, incluida desde el

inicio de la simulacién en una porcién angular de la vaina, comprendiendo desde el 25 %

70



a) I Bisagra
(sobre pileta)
m Estructura de Tapon de
# guia extraible | T acoplamiento

Empalme de bayoneta 8 F,,.f—Tapunes de gufa

! Termocupla
| L5 temp. de entrada
i 1

! {:]
i | N" | Entrada de
L g refrigerante
£ ™ Restriccién de flujo
Recipiente ? %._ B{fb?na de
de presion | minitubo
Revélver

1k con He-3
I~ Tubo guia
4 cubas

Barra de accionamiento
Eje posicionador

Junta térica

Cépsula de

Capsula de irradiacion
irradiacién
(posicion elevada)

prueba

]
|
!
(. Barrade
|
|
[

Junta térica

J Cubierta

=] salida de
refrigerante

Medidor de flujo
boquilla venturi
Restriccion

de flujo

_\ Termocupla
temp. de salida

Cables eléctricos, T
tuberias de gas I ©
¥ caudalimetro

Circuitos N® 1y 2 de R2.
Dispositivos de intercambio de muestra y pantalla absorbente de He-3.

Figura 5.4: a) Esquemas de circuitos 1 y 2 del reactor R2, dispositivos de intercambio de muestras y

pantalla absorbente de He-3. b) Fotografia del recinto del reactor R2 [172].

hasta el 75 % de la altura del dominio. De esta forma, nos aseguramos de que la CZ incluya
siempre la interfaz de contacto entre ambas pastillas, ubicaciéon propensa a que se inicien
las fisuras por PCMI. Los estacionarios de la historia de potencia fueron divididos en pasos
de un dia, mientras que los transitorios se dividieron en pasos de 10 W cm™!. Si bien los
parametros d. y f mantienen los valores presentados en la Subseccion 2.1.2; un estado
de tensiones en direcciéon circunferencial de la vaina particular, en este caso causado por
el contacto con la pastilla, junto con las condiciones de presion y temperatura, producen
variaciones en la ley cohesiva utilizada. La Figura 5.5 presenta los resultados para todos
los casos simulados con DIONISIO, indicando si la simulacion resulté en falla de la vaina
(F) o no (NF) para cada barra. Los circulos y tridangulos (para F y NF, respectivamente)
se corresponden con resultados correctos respecto de lo reportado en los experimentos
mientras que las cruces y asteriscos expresan lo opuesto. Los calculos resultan acertados
para 74 de los 82 casos simulados, resultando en una precision por sobre el 90 %. El
modelo fue desarrollado de forma conservadora, considerando que es preferible una sobre-
prediccion de falla en la vaina en lugar de predicciones insuficientes. En otras palabras, al
modificar algunos parametros del modelo, se puede lograr una mejoria para algunos casos
en los que el codigo resulta incorrectamente en falla en la Figura 5.5, pero eso también

altera el resultado para casos que son correctamente senalados como falla, llevando a un
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Figura 5.5: Resultados de los ensayos de rampas obtenidos con DIONISIO para todos los casos
simulados indicando falla (F) o no falla (NF). Circulos negros y tridngulos azules indican que los
resultados se corresponden con los experimentales, mientras que cruces y asteriscos rojos indican que el

resultado fue el opuesto al experimental.

aumento en la precision para los casos NF, pero reduciendo la eficacia del modelo para las
barras que realmente fallaron. Con los resultados presentados, 36 de 37 (+97 %) barras
falladas fueron simuladas correctamente, mientras que lo mismo se puede decir para 38
de 45 (484 %) barras no falladas.

La Figura 5.6 exhibe una comparacion del tiempo de falla entre los resultados del
modelo y valores estimados reportados en los experimentos para 32 de los casos, en los
cuales el codigo resulta correctamente en falla de la vaina y valores de las mediciones
fueron provistos. Tanto los valores numéricos como los medidos, son considerados desde
el inicio de la rampa de potencia final, dado que para 19 de los casos, el modelo resulta
en falla durante la rampa, sin alcanzar el RTL. Esta rampa final tuvo duraciones de entre
1 y 7 minutos, excepto para dos casos en los que se realizé en 114 y 140 minutos. Es
necesario remarcar que si bien dos tercios de los resultados se encuentran fuera de la
banda de variacién de 80 % incluida en la figura, los tiempos medidos no corresponden al
momento de falla de la vaina, sino al momento en el que se detectan productos de fision
liberados desde la barra (FPD, del inglés Fission Product Detection), es decir, para ese
momento la vaina habia fallado, pero no representa una medicion precisa del momento en
el que una fisura atraveso la vaina desde su interior hasta la superficie externa. Ademas,
dado que la condicién ante la cual el modelo avisa que fallé la vaina es que un camino
de elementos cohesivos que alcanzaron una separacién suficiente atraviese el espesor, el

tiempo numérico de falla depende tanto del mallado como de la ley cohesiva.
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Figura 5.6: Tiempo de falla calculado en relaciéon con los valores experimentales reportados de detecciéon
de productos de fisién (FPD) para los casos de falla correctos. Las lineas llenas y punteadas representan
coincidencia perfecta y una desviacion del 80 %, respectivamente. a) Grafico completo. b) Ampliacién en

rango 0-35 minutos.

Para hacer un andlisis mas detallado de los resultados, seleccionamos las barras A20/2 y
A20/3 del proyecto OVER-RAMP, incluidas en la Figura 5.5. Estas dos barras permiten
hacer una comparacién de interés ya que la primera resulta en falla y su contraparte
no, a pesar de tener caracteristicas practicamente iguales y ser expuestas a condiciones
experimentales similares, con una notable excepcién en la historia de potencia, dado
que el RTL es 27 W cm™! mayor para el caso A20/2. En la Figura 5.7, se grafica la
traccién normal T}, de la zona cohesiva en funcién del desplazamiento normal J. para
ambas barras. La barra fallada (linea negra llena) presenta un mayor desplazamiento con
la fuerza cohesiva decreciendo hacia cero hasta producirse la fisura luego de alcanzar el
valor maximo. Esta curva es un promedio de todos los elementos que alcanzaron el criterio
de falla. Por otro lado, la curva que corresponde a la barra A20/3 (linea azul punteada)
no alcanza el mencionado criterio de falla, dado que su separacién normal se detiene
aproximadamente en el maximo. Dado que en este caso ningiin elemento alcanza la fisura,
la curva representa un promedio de todos los elementos de la CZ. Los valores negativos en
el inicio de las curvas son consecuencia de la compresion de la vaina antes de que ocurra
el contacto con la pastilla.

La Figura 5.8 incluye una comparacién de la tension circunferencial de la vaina entre
las barras A20/2 (linea negra llena) y A20/3 (linea azul punteada) en la tltima etapa
del quemado. Las curvas presentan los valores negativos esperados antes de la rampa
final, ya que la vaina se encuentra en compresion. Estos valores se revierten a positivos
al producirse la interaccion mecanica con la pastilla, producto de la pronunciada rampa
de potencia al final del caso. En la figura se puede observar cémo las diferencias en las
historias de potencia conducen a condiciones que ocasionan distintas intensidades en el

fendomeno de PCMI, causando suficiente variacion entre la tension circunferencial de las
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Figura 5.7: Traccién normal en funcién del desplazamiento normal para la zona cohesiva de las barras
A20/2 y A20/3 del experimento OVER-RAMP.

vainas para inducir la falla en la barra A20/2 pero no en la barra A20/3.
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Figura 5.8: Comparacion de la tension circunferencial de la vaina en funcién del quemado en el final de

la simulacién entre las vainas A20/2 (linea negra llena) y A20/3 (linea azul punteada).

La Figura 5.9 presenta la densidad de energia superficial 7 (Ecuaciéon 2.1) de la CZ
para las barras A20/2 (linea negra llena) y A20/3 (linea naranja de guion-punto) del
proyecto OVER-RAMP en conjunto con los limites de fractura (valores criticos, linea

verde de guiones para A20/2 y linea azul de guion-punto-punto para A20/3) en funcién
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del desplazamiento normal de la CZ (Figura 5.9a) y en funcién del quemado (Figura 5.9b).
Al igual que en la Figura 5.8, esta tltima figura se encuentra ampliada para ver con mayor
claridad la etapa final del ensayo. El decrecimiento que se aprecia para los limites criticos
a medida que avanza la simulacion es producto de la variaciéon de parametros de los
cuales este depende, como la temperatura. Tal como en la Figura 5.7, el desplazamiento
normal para A20/3 concluye con 7 sin alcanzar el valor critico necesario para formar
una fisura, lo que también se puede observar al final del quemado. Esto contrasta con la
situacion de A20/2, donde la tensién superficial alcanza el valor critico al ser sometida a
la brusca rampa de potencia al final del caso, lo que también evidencia que practicamente

la totalidad del desplazamiento normal de la CZ es causada en este momento.

© — b)| —— OVER-RAMP A20/2

‘5 13 | —— OVER-RAMP A2012 ©

o 006 Q 0,044 | ... i

& || -eee Limite de fractura A20/2 S ’ Limite de fractura A20/2

Q05 | OVER-RAMP A20/3 5 OVER-RAMP A20/3

> | L =--— Limite de fractura A20/3 03 T Limite de fractura A20/3

© = 0,044 ! /)] Lot . B

N— E ' m —~~~ WL ANt ‘ A I_________~I

9 bt i — E ..... ]

© @003 | > G 0,021

F I :

o = 0021 S

T = o = 0,01

© 0,014 P T >

© _;’ o

o -~ ©

@ 000{ —— o 0,00

3 0,0000 00002 00004 00006 00008 2 236 237 238 239 240 241 242
- 0]

Desplazamiento normal § (cm) 3 Quemado (MWd/kgU)

Figura 5.9: Densidad de energfa superficial () en funcién del desplazamiento normal de la zona
cohesiva (a) y en funcién del quemado (b, ampliacién al final de la simulacién) junto al limite de

fractura para las barras A20/2 y A20/3 del experimento OVER-RAMP.

5.2. Modelo de fragilizaciéon por hidrégeno

Con el objetivo de ampliar el rango de aplicacién del modelo de fractura, se comenzo
a desarrollar una variante que permitiria representar la fragilizacién de la vaina causada
por la captura de hidrégeno a través de la superficie externa en contacto con el agua
a alta temperatura. Este fendmeno es pasible de ocurrir en diversas circunstancias, por
ejemplo, ante la rotura de la capa externa de éxido por friccion de particulas que se
pueden encontrar presentes en el refrigerante circulando a velocidad considerable [173].
Para lograr este comportamiento en el modelo, se procedié a debilitar las funciones de
cohesion de algunos elementos que componen la CZ, reduciendo tanto el desplazamiento
normal permitido antes de formar la fisura (6.) y la tensién maxima de la ley cohesiva.
Esta fragilizacion se produjo de forma gradual, aumentando la cantidad de elementos
modificados y el factor debilitante de forma proporcionalmente directa respecto del radio
medio del elemento cohesivo. A modo de ejemplo, en la Figura 5.10 se presenta un esquema

de zona cohesiva fragilizada. Se pueden observar elementos de color azul que aplican la
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ley original y otros en distintas intensidades de rojo, que usaran una funcion debilitada.
El tono de rojo denota el grado de modificacién, con un color més oscuro para elementos
mas débiles. También se puede notar que, hacia el radio externo, hay una mayor cantidad
de elementos que usaran una funcién alterada. Ambas graduaciones responden a que la
cara externa de la vaina es la que se encuentra en contacto con el agua, por ende, sufrird
el efecto de la hidruracién con mayor intensidad y en un area mas extensa, reduciéndose

a medida que se adentra en el volumen del metal.
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Figura 5.10: Esquema de implementacion de la fragilizacion por hidrégeno en la zona cohesiva.

Para realizar pruebas del enfoque de fragilizacion desarrollado, se utilizé una barra
tipica de un reactor PHWR con una historia de potencia genérica. En una primera ins-
tancia, se comprobd que la historia de potencia no producia la rotura de la vaina con el
modelo de fractura original, sin modificaciones. Se aplico un factor de fragilizacién con
una variacién lineal desde 9% para los elementos internos hasta 4 % para los externos,
en funcién de experimentos reportados en la literatura [174]. En la Figura 5.11 se puede
observar el comportamiento de la zona cohesiva con la funcién original y con la funciéon
debilitada. Ambos casos sufren una compresion similar y comienzan a diferir cuando se
produce el aumento sostenido de la tension causado por el contacto con la pastilla. El
caso fragilizado incrementa su resistencia con mayor velocidad y alcanza rapidamente la
tension maxima, seguida de la posterior relajacion con la formacion de la fisura hacia el

final de la simulaciéon, mientras que, en el caso original, la CZ continiia aumentando su
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tension de resistencia a una tasa menor, sin alcanzar el valor mdximo. En la Figura 5.12
se muestra una imagen del dominio, compuesto por dos pastillas, la vaina y el gap, con
mapas de color representando la tensiéon efectiva de Von Mises. Se llega a distinguir la

zona cohesiva, con una ampliacion sobre la misma en la Figura 5.12b.
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Figura 5.11: a) Comparacién de traccién normal en funcién del quemado para la zona cohesiva con la

funcién original y con fragilizacién. b) Ampliacién en el final de la simulacién.

Tensidn Efectiva
(MPa) b)

U2

I 300

— 200
]

— 100

— 0.0e+00

Figura 5.12: Dominio del caso de fragilizacién con tensién efectiva de Von Mises en mapa de color. a)

Dominio completo. b) Ampliacién a la zona cohesiva.
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6. Experimentos de contacto pastilla-vaina

Como ya se ha explicado en la Seccion 1.3 de esta tesis, el dominio principal tratado
por DIONISIO en cada sector corresponde al de una o dos pastillas, la vaina que cubre
al combustible y el espacio entre ambos materiales, denominado gap. Dependiendo del
disefio de la barra y debido a las variaciones que sufre la potencia durante la operacion
del reactor, asi como a la evolucion de los parametros de este complejo sistema, el gap
entre la vaina y la pastilla puede cerrarse total o parcialmente y luego permanecer en
esa condicion o abrirse nuevamente, de acuerdo con las circunstancias. Es por esto que el
codigo presta especial atencién al desarrollo de algoritmos de contacto entre materiales,
ya que este problema representa uno de los mayores desafios de la simulacion, influyendo
sobre las restantes variables del sistema.

Las condiciones de este proceso varian durante la permanencia de la barra dentro
del reactor y resultan ser muy sensibles a las variaciones bruscas de potencia (rampas).
Durante una rampa ascendente, tiene lugar un aumento de la temperatura del sistema que
provoca dilatacion térmica e hinchado de la pastilla y puede conducir tanto al comienzo
de un nuevo contacto como al aumento de las superficies que contactan.

Para el caso en dos dimensiones con simetria de revolucion, sobre cada uno de los
dominios se utiliza una formulacién irreducible en los desplazamientos junto con multipli-
cadores de Lagrange para tratar las fuerzas sobre la frontera entre ambos cuerpos. Esta
formulaciéon se deriva de la aplicacién del principio de los trabajos virtuales, suponiendo
una ecuacion de continuidad para los desplazamientos en la frontera [175-177]. Para sim-
plificar dicho algoritmo, se supone contacto localizado y sin deslizamiento entre pastilla y
vaina [11,178]. El principal obstaculo que genera la inclusion de este algoritmo en DIONI-
SIO proviene del caracter evolutivo del problema, que no permite predecir la cantidad de
nodos que van a estar en contacto en un dado paso temporal. En cada etapa de resolucion,
se debe construir el sistema de ecuaciones con el nimero de incégnitas adicionales por
esta condicién. En una historia de potencia general, entre dos pasos sucesivos, pueden

ocurrir tres situaciones:

a) No contacto a no contacto: dos materiales separados por un gap que permanece

abierto, generando una matriz cuadrada de dos bloques sin conexion.

b) No contacto a contacto: se inicia el contacto durante el paso de tiempo en proceso. El
sistema debe determinar cuantos pares de nodos pasan a estar conectados para luego

calcular el niimero de filas y columnas con las que se amplia la matriz del sistema.

c¢) Contacto a contacto: los materiales se encuentran conectados, aumenta o disminuye
la cantidad de pares de nodos involucrados, por lo que el sistema de ecuaciones debe

adecuarse dinamicamente. Incluye la posible condicién de contacto a no contacto en
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la que, luego del paso de tiempo considerado, ambos materiales estan nuevamente

separados por un gap (todos los pares de nodos se desconectan).

Algunos escenarios precisan modelos explicitamente tridimensionales, ya que pueden
incluir deformacion asimétrica de la vaina tendiendo a un cilindro eliptico, condiciones
térmicas asimétricas causadas por la posicion de la barra en el nicleo del reactor, defectos
superficiales en la pastilla, como hendiduras, producto del ensamblado de los EECC y
situaciones como accidentes de tipo LOCA que involucran fenémenos como el ballooning
de la vaina. Extender el algoritmo utilizado en el caso bidimensional a tres dimensiones
conllevaba diversos inconvenientes. Cada par de nodos entre los que ocurre contacto re-
quiere agregar al sistema una nueva ecuaciéon por cada dimensiéon que los conecta y cada
ecuacion conectora agrega un cero en la posicion diagonal, lo que causa que la matriz
del sistema pierda su condicién de diagonal dominante. Este problema puede ser miti-
gado al intercambiar filas utilizando métodos como el de gradiente biconjugado para su
solucién [45], pero esto a su vez ocasiona que la matriz se vuelva asimétrica. Ademads, el
supuesto de ausencia de deslizamiento imposibilita considerar las fricciones y tensiones
tangenciales producto del contacto.

En contraposicion, considerando las caracteristicas del problema, utilizar elementos
cohesivos resuelve en forma natural muchas de las dificultades del algoritmo previo, ade-
mas de otorgar la versatilidad necesaria para dar una respuesta combinada al contacto
acoplado al problema de fractura de las vainas. Para demostrar el correcto funcionamien-
to de este modelo y, por consiguiente, el desempefio adecuado del coédigo DIONISIO 3D,
hemos seleccionado una bateria de experimentos que den cuenta del fenémeno de PCMI

en conjunto con todos los médulos acoplados en el cédigo.

6.1. Experimento MOX

En el experimento MOX, se construyeron e irradiaron los primeros prototipos argen-
tinos de combustibles de déxidos mixtos (MOX, del inglés mized ozide) para reactores
PHWR. Fueron construidos en los laboratorios Alfa de la CNEA y dos de ellos, rotula-
dos A.1.2 y A.1.3, fueron irradiados en el reactor de alto flujo de Petten, Paises Bajos,
desde enero de 1989 a octubre de 1991. Ambas barras contenian veintiin pastillas y
fueron sometidas a una potencia casi constante. Posteriormente, la barra A.1.3 fue so-
metida a una rampa de potencia [133]. Los andlisis post irradiacién fueron realizados
en Forschungszentrum (Karlsruhe, Alemania), incluyendo inspecciones visuales. Nos he-
mos enfocado principalmente en la barra A.1.3 por haber tenido condiciones de mayor
exigencia.

Una de las caracteristicas mas notables es la presencia de ridges en la superficie de
la vaina acompaiiando la distribucién de las pastillas, denominando de esta forma a la

diferencia en la deformacion radial de la vaina que genera una cadena de crestas y valles
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a lo largo de su extensiéon. Se puede observar un incremento general del radio en la barra,
con un 0.55 % a mitad de la pastilla formando los valles y un efecto mas significativo en las
zonas entre dos pastillas formando las crestas, donde la deformacion alcanza aproximada-
mente el 1%. La Figura 6.1 muestra el didmetro promedio en funcién del quemado para
cada uno de los cinco sectores en los que dividimos la barra (resultando en 4,2 pastillas
por sector), donde el sector 1 es el més cercano a la base y el sector 5 el més cercano a la
parte superior de la barra. La historia de potencia difiere entre los sectores, con el quinto
sector siendo el de mayor potencia lineal. En la figura se incluye la historia de potencia del
sector 5 y un esquema de la barra con la potencia lineal de cada sector previo a la rampa
final junto con el valor experimental del didmetro de cada sector al final de la irradiacion,

de buen acuerdo con los resultados numéricos.
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Figura 6.1: Variacion del didmetro externo de la vaina por sector axial en funcién del quemado, junto al
valor final experimental para el caso MOX. Arriba en verde, historia de potencia del sector 5 (mayor
quemado) con rampas finales (segundo eje vertical). Se incluye un esquema de la barra, los sectores y la

méxima potencia de cada uno (previo a la rampa final).

En la Figura 6.2 se exhibe la evolucién de los radios a mitad de pastilla y en la zona
entre pastillas donde la deformacién es mayor, para el sector 5 (Figura 6.2a) y el promedio
de la barra A.1.3 completa (Figura 6.2b). También se compara el ridge (la diferencia entre
ambas medidas) con los valores experimentales finales. Por otro lado, en la Figura 6.3,
se presenta la evolucion radial de las superficies de contacto, es decir, el radio de la

pastilla y el radio interno de la vaina, junto con la tensién circunferencial de la vaina
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Figura 6.2: Evolucién de los radios medio y superior y el ridge (diferencia entre radios) para MOX. a)

Sector 5 (mayor quemado). b) Promedio de la barra completa.

en funcién del quemado, evidenciando las variaciones de tension con valores crecientes
en respuesta al contacto y valores decrecientes producto de la compresién por la presion
externa, cuando los cuerpos no ejercen fuerza entre si. En la figura se puede observar un
pequeno solapamiento de los cuerpos. Esto se debe principalmente a que ambos radios
son promedios de la circunferencia completa. El margen de solapamiento se encuentra por
debajo de los 2 um, lo que resulta esperable (especialmente en un dominio tridimensional),
producto de la forma en la que el CZM obtiene la solucién numérica para el contacto,
como se describe en las Secciones 2.1 y 2.2. En la Figura 6.4 se muestran mapas de color
del dominio en el instante de maxima potencia lineal para una pastilla representativa del
sector 5 del experimento MOX. La Figura 6.4a contiene una distribucién de la tension
efectiva de Von Mises, con los mayores valores en el centro de la pastilla, decreciendo
tanto en la direcciéon axial como en la radial. En la Figura 6.4b se plasma un perfil
de temperaturas con valores decrecientes desde el centro de la pila hacia el exterior en
direccion radial. Los desplazamientos radiales se han aumentado veinticinco veces para

facilitar la visualizacion del efecto “bambt” en la vaina.
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Figura 6.3: Evolucién de los radios de pastilla e interno de vaina (superficies de contacto) y la tensién

circunferencial de la vaina para MOX. a) Sector 5 (mayor quemado). b) Promedio de la barra completa.
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Figura 6.4: Mapas de color de tensién efectiva de Von Mises (a) y temperatura (b) de una pastilla

representativa en el experimento MOX (desplazamientos radiales x25).

6.2. Experimento CONTACT

En la serie de experimentos CONTACT se usaron pequenas barras formadas por vainas
de Zry-4 y pastillas de UOy de diseno tipico PWR de 17x17. El objetivo de los ensayos
era comprender mejor el rendimiento de los combustibles. Las barras fueron irradiadas en
un circuito cerrado de agua presurizada a potencia practicamente constante. El elemento
rotulado CONTACT 1 se irradi6 a 40 kW m~! hasta un quemado de ~22 MWd kgU~*.
El elemento CONTACT 2 fue irradiado a una potencia constante aproximada de 25 kW
m~! con una presién interna de helio de entre 0,1 y 0,2 MPa. El ensayo fue detenido de
forma anticipada por una falla cuando el quemado habia alcanzado los 5,5 MWd kgU~! y
la barra fue reemplazada por otra de disefio idéntico denominada CONTACT 2bis. Esta
segunda barra alcanzé un quemado de 12,4 MWd kgU~!. Durante los ensayos se midi6 la
deformacién de la vaina en conjunto con resultados de otros parametros.

Las mediciones del didametro de la vaina para el CONTACT 1 en funcién del quemado
muestran una reduccion inicial por el llamado creep down causado por la presion externa,
seguido de una dilatacién gradual luego del cierre del gap por el contacto pastilla-vaina.
Por su lado, la evolucion del didmetro en funcién del quemado para el CONTACT 2bis
exhibe un incremento inicial del didmetro en los primeros tres ciclos de irradiacion. Sin
embargo, en el reporte experimental no se describe ningtin motivo que pueda causar este
comportamiento. Se sucede un decrecimiento progresivo al igual que en el CONTACT
1 hasta alcanzar un didmetro de equilibrio aproximadamente 30 pm menor que el valor
inicial.

En lineas generales, se puede observar una historia de mayor potencia para el caso

CONTACT 1, lo que lleva a un PCMI més intenso y en consecuencia una mayor deforma-
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Figura 6.5: Deformacién axial de la vaina en funciéon del quemado para Contact 1 y Contact 2bis.

cién de la vaina que la que se aprecia en el CONTACT 2bis (Figura 6.5). Los resultados
numeéricos presentan un buen acuerdo con los valores experimentales, que de por si pre-
sentan una dispersion considerable. Adicionalmente, se puede observar en la Figura 6.5
que la versién actual de DIONISIO (3.0) produce resultados comparables y més cercanos
a las mediciones experimentales que la versién anterior (2.0). En la Figura 6.6 se grafica
el radio interno de la vaina y el radio de la pastilla junto a la tension circunferencial de la
vaina en funcién del quemado. Se puede observar que la tensién sigue el comportamiento
esperado, decreciendo cuando predomina la presién externa e incrementandose producto

del contacto pastilla-vaina.
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Figura 6.6: Evolucién de las superficies de contacto y la tensién circunferencial de la vaina. a) Contact
1. b) Contact 2bis.
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6.3. Experimento IRDMR

La serie denominada IRDMR (siglas en inglés de In-Reactor Diameter Measuring RIG)
[179] consisti6é en dos experimentos, Exp-FIO-118, que consté de dos irradiaciones de
elementos individuales (ABS y ABH) y Exp-FIO-119, con cinco irradiaciones de barras
individuales (ACH, ACA, ACC, ACK, ACG). Para las simulaciones, consideramos al
elemento ABS, cuyo objetivo era investigar el efecto de la densidad del combustible en
la respuesta dimensional del elemento a la variacién de potencia, y al elemento ACA,
involucrado en irradiaciones de rampas de potencia. Los ensayos fueron realizados en los
laboratorios Chalk River de AECL (Atomic Energy of Canada Limited) en el reactor NRX
de tipo PHWR entre los anos 1978 y 1983. Los EECC estaban compuestos por pastillas de
UO, enriquecido al 3,5 % en peso y vainas de Zry-4 con un recubrimiento de grafito sobre
la superficie interna. Los cambios diametrales de las barras individuales fueron medidos
durante la irradiacion.

En la Figura 6.7 se pueden observar los calculos de diametro y ridge para ambos casos,
de buen acuerdo con las mediciones experimentales, mostrando aumentos y disminuciones
ante las variaciones de potencia. Ademas de haber sido preirradiado a una potencia de 30
kW m™1, el elemento ACA fue irradiado a una tasa de potencia menor que la del elemento

ABS, por lo que se puede observar en la Figura 6.7b que presenta menores valores de ridge.
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Figura 6.7: a) Didmetros méximo y minimo numéricos y experimentales en funcién del tiempo de
irradiacién. b) Ridge numérico y experimental para elementos ABS y ACA de IRDMR en funcién del

tiempo de irradiacion.

En la Figura 6.8, se muestran mapas de color para un dominio con dos medias pastillas
en la ultima rampa para el espécimen ABS. En la Figura 6.8a, se observa la distribu-
cion de tension efectiva de Von Mises con valores méximos en el centro de cada pastilla,
decreciendo en las direcciones axial y radial. Los desplazamientos radiales se encuentran
incrementados veinticinco veces para facilitar su percepcion, permitiendo ver la deforma-

cién con efecto “bambi” en la vaina sobre ambas pastillas. La Figura 6.8b incluye un
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Figura 6.8: Mapas de color del dominio para el elemento ABS de IRDMR en la rampa final, exhibiendo
dos medias pastillas y la vaina. a) Tensién efectiva de Von Mises (desplazamientos radiales x25). b)

Temperatura.

perfil de temperaturas con los mayores valores en el centro de la pila de combustible

decreciendo radialmente.

6.4. Experimento INR Rumania

Otro de los experimentos seleccionados para comparar el comportamiento del modelo
de contacto fue el desarrollado por el programa piloto rumano de irradiacién (Romanian
Irradiation Test Program), cuyo objetivo era proveer informacién sobre el comportamiento
de los EECC de tipo CANDU y sus limites de pardmetros de disefio. Durante los ensayos,
se tomaron mediciones del ridge a lo largo de la barra, obteniendo diferentes valores para
diversos angulos de la circunferencia, dando cuenta de asimetrias que solo pueden ser
propiamente consideradas en un modelo en tres dimensiones.

Dos de los ensayos fueron realizados sobre los elementos rotulados EFE (del inglés
Ezxperimental Fuel Element) 89 y 51, de los cudles seleccionamos el ltimo para evaluar
nuestros resultados [180]. El EC 51, con un enriquecimiento del 7,04 % en peso, fue irra-
diado en el dispositivo C2 del reactor TRIGA de 14 MW, con una potencia de 55 kW m™1
hasta un quemado de 6000 MWd tU~!. Su objetivo especifico era estudiar el efecto de la
densidad del combustible en la evolucién temporal de la presion ejercida por los gases de
fision.

En la Figura 6.9, se presentan comparaciones del diametro de la vaina para dos angulos
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en la extension completa de la barra, luego de la irradiacion. Los resultados numéricos de
DIONISIO tienen una buena correlacion con las mediciones experimentales, evidenciando

las variaciones del ridge para diferentes angulos de la circunferencia.
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Figura 6.9: Resultados numéricos junto con mediciones post-irradiaciéon del didmetro de la vaina

completa en diferentes dngulos de EFE 51 INR.

La Figura 6.10 exhibe la evolucion radial de las superficies de contacto, es decir, el radio
de la pastilla y el radio interno de la vaina, junto con la componente circunferencial del
tensor de tensiones de la vaina, en funcién del quemado. Se pueden notar los incrementos
en la tensiéon de la vaina cuando se produce el contacto entre ambas superficies y la

relajacion y compresion cuando se abre el gap.
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6.5. Experimento IFA 562.1-2

Después de ser sometido a numerosas pruebas, el nuevo modelo de crecimiento bajo
irradiacion presentado en la Subseccion 3.3.1 fue incluido dentro del c6digo DIONISIO
para evaluar su comportamiento en conjunto con el resto de los fenémenos considerados
en el codigo. Con este fin se realizaron comparaciones con una gran cantidad de ensayos,
entre los que se destaca la serie IFA 562.1 (del inglés Instrumented Fuel Assembly) [181],
que involucrd barras con pastillas sélidas y huecas de UO, enriquecidas al 3,95 % con una
porosidad media de 4,3 %, un didmetro nominal de 10,59 mm y un agujero central de 2
mm de diametro para las pastillas huecas. El material de la vaina era Zircaloy-2 recocido
y recristalizado y el gap presentaba un valor diametral aproximado de 70 pm.

Si bien los resultados del modelo eran satisfactorios, existian algunos casos en los que el
crecimiento axial de la vaina calculado resultaba menor al reportado experimentalmente.
Utilizando la barra 2 del experimento IFA 562.1, se realiz6 un estudio con mayor grado
de detalle bajo la hipdtesis de que la diferencia de crecimiento en la vaina era causada
por otros fendmenos involucrados.

En la Figura 6.11a, se puede observar la evolucién de la elongacion de la vaina durante
el ensayo en funcion del quemado, separada segun el aporte de cada fenémeno involucra-
do. La linea azul llena representa la suma de las deformaciones por creep (linea turquesa
de guiones cortos) y por IG (linea punteada negra), mientras que la linea verde de guiones
largos traza la combinacion de ambos fendmenos mencionados con la dilatacién térmica
(linea amarilla de guion-punto). Los valores experimentales marcados con cuadrados azu-
les corresponden a las mediciones realizadas luego de rampas de potencia decrecientes,
considerando tnicamente la deformacién permanente inducida por creep e IG, mientras
que aquellos indicados mediante circulos purpura resultan de mediciones al inicio de la

rampa decreciente, incorporando el efecto de la dilatacion térmica. Se puede observar que
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la evolucién de los célculos de deformacion permanente tiene buen acuerdo con las me-
diciones reportadas. Los resultados simulados de la deformacion total, incluyendo creep,
IG y dilatacién térmica, coinciden con los experimentales por debajo de 6 MWd kgU™1,
con una desviacién a partir de ese momento. Esto coincide con el inicio del fenémeno
de PCMI, como se observa en la Figura 6.11b, que aporta un crecimiento adicional a la
vaina ocasionado por la friccién que produce el crecimiento de la pastilla en conjunto con
la interaccidon mecanica. Al considerar esta contribucién, el comportamiento resultante
de la simulacién (linea llena purpura) replica los valores medidos, aportando una nueva

validacion al modelo de contacto en conjunto con el de crecimiento bajo irradiacion.
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Figura 6.11: a) Resultados de elongacién de la vaina diferenciados por proceso para la barra 2 del
experimento IFA 562 en funcién del quemado, comparados con datos experimentales [181]. b) Evolucién

de radios de pastilla e interno de la vaina en funcién del quemado.
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7. Conclusiones

El estudio de la formaciéon y evolucion de fisuras en materiales de los elementos com-
bustibles de reactores nucleares de fisién ha sido un asunto de permanente interés en
el campo de la tecnologia nuclear, tanto en el ambito académico como en la industria.
Estos fendémenos, relacionados con las fallas en barras de EECC, imponen algunas de
las limitaciones de mayor importancia en la operacién de las centrales. Debido a ellos,
deben controlarse las variaciones de potencia y sus valores maximos, el tiempo de per-
manencia de un EECC dentro del reactor, teniendo en cuenta la irradiaciéon acumulada
sobre los materiales o las presiones que intervienen, por mencionar algunos ejemplos. Al
mismo tiempo, el andlisis de las condiciones que preceden a las fallas de las vainas resulta
fundamental para comprender los procesos que pueden ocasionar tanto intensas interac-
ciones mecanicas como escenarios de accidente en los que las circunstancias se tornan
criticas. Las investigaciones tedricas, analiticas y experimentales deben complementarse
y respaldarse entre si, siendo esenciales para optimizar el funcionamiento de los reacto-
res y los materiales involucrados, manteniendo margenes seguros de operacién. Contar
con un coédigo capaz de predecir numéricamente las fracturas en los revestimientos de
los combustibles nucleares es de suma importancia, ya que permite acotar el rango de
experimentos necesarios, de gran dificultad y costo tanto econémico como en términos de
tiempo y esfuerzo.

Los modelos de fracturas en vainas de Zircaloy y otros materiales base circonio presen-
tados en esta tesis han mostrado un comportamiento altamente eficaz. En particular, el
método de zona cohesiva implementado ha demostrado ser efectivo, ademas de comple-
mentarse en forma sencilla con el método principal de célculo del codigo, los elementos
finitos. Se han obtenido excelentes resultados en ensayos de materiales tanto fragiles co-
mo ductiles, en diversas geometrias y bajo condiciones que abarcan todos los rangos de
trabajo de los materiales analizados en operacién. Aprovechando las virtudes del CZM, se
desarrollaron modelos para resolver en tres dimensiones el contacto pastilla-vaina, permi-
tiendo representar el fenomeno de PCMI cuyo rol es fundamental en el proceso de falla. Al
mismo tiempo, al poder modelar el contacto entre dos pastillas, se agregé la nueva posibi-
lidad de contar con més de una de ellas en el dominio representativo, considerando que la
zona de interfaz entre dos pastillas es propensa a dar lugar al inicio de las fisuras por las
tensiones que se inducen. El método presenta algunas deficiencias, como un incremento
en costo computacional o la potencial presencia de superposiciones no fisicas. El primero
ha sido reducido mediante paralelizaciones eficientes; el segundo, mediante ajustes en la
ley cohesiva utilizada. Sin embargo, las ventajas obtenidas superan estos inconvenientes.
Este método es capaz de describir la nucleacién de una fisura sin necesidad de un iniciador

previo, permite transmitir tensiones activamente entre superficies adyacentes y también
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preserva las propiedades originales de la matriz del sistema.

Habiendo seleccionado un numeroso conjunto de ensayos sin irradiaciéon que emulan las
condiciones de un accidente por pérdida de refrigerante, el codigo ha producido resultados
con muy buen acuerdo respecto de lo reportado experimentalmente. Considerando criterios
de falla tanto por tensién como por deformacion, los tiempos calculados de burst de las
vainas, asi como la presién o la temperatura al momento de la explosion segun el caso,
se encuentran dentro de un rango de variacién menor al 10 % respecto de su contraparte
medida. Al graficar los valores de tiempo de burst en funcién de la temperatura de cada
espécimen, se obtienen las curvas esperadas semejantes a una funciéon exponencial inversa.
Adicionalmente, el programa permite reproducir la formacién y evoluciéon de la fisura en la
probeta, con una clara correlacién en el tamafio de apertura de la falla entre el resultado
numérico y las imagenes tomadas después del ensayo.

Al contrastar los resultados con ensayos de rampas de potencia sobre barras completas
de combustible, el médulo de fractura integrado en el cuerpo principal de DIONISIO
ha demostrado ser confiable funcionando en conjunto con el resto de los modelos que
constituyen el c6digo. Las simulaciones concluyeron en resultados correctos respecto de la
presencia o ausencia de fallas en la vaina para un porcentaje mayor al 90 % de las 82 barras
consideradas. A pesar de contar con una elevada dispersién respecto de los tiempos de
falla, cabe destacar que los tiempos reportados corresponden a la deteccion de productos
de fision, lo que no representa una mediciéon precisa del instante de falla de la barra.
Adicionalmente, el modelo fue desarrollado de forma conservadora, lo que ocasiona que,
en varios casos, la falla se produzca durante la abrupta rampa final, antes de alcanzar el
valor maximo de potencia.

Por su parte, el nuevo algoritmo de contacto entre superficies basado en el CZM mues-
tra un rendimiento propicio para modelar la interaccion mecénica entre cuerpos, con
especial foco en el fendmeno de PCMI, que juega un rol fundamental en los procesos de
las fisuras en las vainas. Al simular experimentos en los cuales se produce PCMI, el c6édigo
provee resultados de tensién y deformacion radial en la barra comparables con aquellos
informados por las mediciones junto al efecto “bambi” previsto que se observa en las
visualizaciones. A su vez, al incorporar este modelo en el estudio de otros fenémenos co-
mo el crecimiento por irradiacion, permite dar cuenta de situaciones como el crecimiento
adicional de la vaina inducido por la friccion con la pastilla.

Restan mencionar algunas aplicaciones a futuro de este modelo. Actualmente la Seccion
Cédigos y Modelos participa en el Proyecto de Investigaciéon Coordinado T12032 (CRP,
Coordinated Research Project) llamado Testing and Simulation for Advanced Technology
and Accident Tolerant Fuels (ATF-TS) (Ensayos y Simulaciéon para Combustibles Tecno-
légicamente Avanzados y Tolerantes a Accidentes) mediante el Acuerdo de Investigacién
24042/RO (Research Agreement), destinado a incluir en el c6digo modelos para simular

el comportamiento de nuevos materiales tecnolégicamente avanzados. Dentro de ese pro-
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yecto, se realizaran numerosos ensayos de comportamiento de vainas frente a condiciones
extremas, por lo que el modelo implementado en DIONISIO tendra que adaptarse a las
leyes caracteristicas de nuevos materiales ATF. Finalmente, se esta llevando a cabo un
nuevo desarrollo dentro de la Secciéon que propone extender el rango de prediccién del
c6digo DIONISIO al comportamiento de combustibles gastados, en condiciéon de almace-
namiento. En dichas condiciones, el hidrégeno acumulado puede nuclear en hidruros y ante
solicitaciéon mecanica, pueden evolucionar fisuras que ocasionen fallas en las vainas. Este
nuevo médulo, denominado DIONISIO-STR (del inglés storage, almacenamiento), tam-
bién utilizara elementos cohesivos para analizar las condiciones pertinentes a las fisuras,
con la adaptaciéon previa de las leyes a las condiciones de almacenamiento mencionadas.

Los modelos presentados en esta tesis amplian el rango de prediccién del codigo, asi co-
mo la cantidad y las caracteristicas de los experimentos que es capaz de simular. Aquellos
orientados puntualmente a las fracturas, agregan un aspecto mas en el que el programa
puede competir contra otros cédigos de nivel internacional. Asimismo, presentan oportu-
nidades para continuar con su mejora y con la incorporacién de procesos como la fragili-
zacion por hidrogeno y la corrosion. Particularmente, el modelo de contacto entre pastilla
y vaina permitioé evolucionar el cédigo a su version actual 3.0 proveyendo la posibilidad de
simular geometrias tridimensionales, de importancia fundamental para reproducir fené-
menos asimétricos con precision. Estos desarrollos aportan un considerable valor agregado
a una herramienta asentada, de renombre y con reconocimiento internacional como lo es
el codigo de combustible nuclear DIONISIO.
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