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ПЕРЕЧЕНЬ СОКРАЩЕНИЙ И ОБОЗНАЧЕНИЙ
АС – аварийная ситуация
ВТГР - высокотемпературный газоохлаждаемый реактор
ГПД – газообразные продукты деления
МВКП – механическое взаимодействия керна и покрытия
МТ – микротопливная частица, микротвэл
НДС – напряжённо-деформированное состояние
ННУЭ – ненормальные условия эксплуатации
НУЭ – нормальные условия эксплуатации
ПД – продукты деления
РРИ – радиационные размерные изменения
ТПД – твердые продукты деления
CO – окись углерода
BPyC – буферный слой из пористого пироуклерода
IPyC – внутренний слой покрытия из плотного пироуглерода
OPyC – наружный слой покрытия из плотного пироуглерода
SiC – слой покрытия из карбида кремния
TRISO – четырехслойное покрытие микротвэла, состоящее из слоев пироуглерода и карбида кремния
б.н. – быстрые нейтроны
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В данном документе приведена Инструкция пользователя программы для ЭВМ GOLT (Газо-ОхЛаждаемое Топливо). Программа для ЭВМ предназначена для моделирования поведения и оценок работоспособности микротопливных частиц (микротвэлов) при их эксплуатации в составе топливных компактов или шаровых твэлов высокотемпературных газоохлаждаемых реакторов.
Приведен порядок установки и запуска на счёт, описание файлов для задания исходных данных и файлов результатов расчетов, а также описание примера расчета единичного микротвэла.
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ВВЕДЕНИЕ
Программа для ЭВМ GOLT (Газо-ОхЛаждаемое Топливо) предназначена для моделирования поведения и оценок работоспособности микротопливных частиц (микротвэлов) при их эксплуатации в составе топливных компактов или шаровых твэлов ВТГР. 
Текущая версия программы для ЭВМ GOLT (далее: программа для ЭВМ) обеспечивает следующие режимы расчетов:
- расчет единичного МТ при НУ;
- расчет единичного МТ при ННЭУ или АС;
- статистический расчет с многократным запуском программы;
Программа рассчитывает для единичного МТ: распределение температуры по радиусу, наработку и выход ГПД, образование окиси углерода, развитие внутреннего давления под покрытием МТ, развитие напряжений и деформаций в слоях покрытия, вероятность разрушения отдельных слоев покрытия и сквозного разрушения покрытия с разгерметизацией МТ по газу. 
В программу для ЭВМ встроена процедура, позволяющая проводить статистические расчеты с учётом разброса как конструкционных параметров МТ (диаметр керна, толщины слоёв покрытия), так и параметров прочности отдельных слоёв покрытия. В этом случае выходными данными являются доли МТ от общего объема статистической выборки с тем или иным повреждением покрытия.


1. Описание программы для ЭВМ GOLT
1.1 Общие сведения о программе для ЭВМ
Название: GOLT (Газо-ОхЛаждаемое Топливо).
Организация – разработчик – Высокотехнологический научно-исследовательский институт неорганических материалов имени академика А.А. Бочвара  (АО «ВНИИНМ»).
Организация–правообладатель – АО «ВНИИНМ».
Номер гос. регистрации (свидетельства): 2022685281
Дата регистрации: 22.12.2022
Автор программы: И.Е. Голубев
Язык программирования: Фортран-90 и выше. 
1.2 Назначение программы для ЭВМ
Программа для ЭВМ GOLT предназначена для моделирования поведения и оценок работоспособности микротопливных частиц (микротвэлов) при их эксплуатации в составе топливных компактов или шаровых твэлов ВТГР как при НУЭ, так и при ННУЭ и аварийных ситуациях. Под работоспособностью МТ в данном случае подразумевается способность удерживать радионуклиды внутри покрытий на заданном уровне. При этом выход радионуклидов по механизму диффузии через целое покрытие не рассматривается.
Текущая версия программы для ЭВМ GOLT обеспечивает следующие режимы расчетов:
- расчет единичного МТ при НУ,
- расчет единичного МТ при ННЭУ или АС,
- статистический расчет с многократным запуском программы.
При расчете единичного МТ основными результатами являются вероятности разрушения отдельных слоев покрытия и вероятность сквозного повреждения покрытия МТ с разгерметизацией по газу. 
При статистическом расчёте основными результатами являются доли МТ от общей выборки (числа запусков кода), которые получат те или иные повреждения покрытия, включая сквозное повреждение. 
1.3 Конструкция микротвэла 
Конструкция микротвэла схематически представлена на рисунке 1. 
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Рисунок 1 – Конструкция микротвэла
Микротвэл (предназначенный для использования в ВТГР) представляет собой сферический топливный керн диаметром 300 – 500 мкм, состоящий из оксидов или оксикарбидов делящихся материалов (уран, плутоний, торий или их сочетание), на который нанесены последовательно четыре слоя покрытия: 
- BPyC - буферный слой из пористого пироуглерода толщиной 80-100 мкм;
- IPyC слой из плотного пироуглерода толщиной 30-40 мкм,
- SiC слой из карбида кремния (β – модификация) толщиной 30-40 мкм,
- OPyC слой из плотного пироуглерода толщиной 30-40 мкм.
Каждый слой покрытия выполняет определенные функции. Основным барьером на пути выхода радионуклидов является слой из карбида кремния. Микротвэлы могут размещаться в графитовых топливных компактах [1] или шаровых твэлах [2] в зависимости от типа активной зоны ВТГР. Разрабатываются также проекты топлива на основе МТ для водо-водяных реакторов.
1.4 Основные процессы, влияющие на работоспособность МТ
В процессе эксплуатации в активной зоне и выгорания топлива в МТ происходят следующие процессы, влияющие на его способность удерживать радионуклиды внутри покрытия:
- образование в керне ГПД и ТПД,
- образование СО и СО2 в оксидном и оксикарбидном топливе,
- выход газов в буферный слой и развитие внутреннего давления в МТ,
- твердое и газовое распухание топливного керна,
- радиационные анизотропный размерные изменения в слоях из пироуглерода,
- радиационная ползучесть слоев из пироуглерода,
- химическое воздействие ПД на слой из карбида кремния,
- коррозия слоя SiC за счет взаимодействия с СО,
- термическое разложение слоя SiC при повышенных температурах.
1.5 Краткое описание математических моделей 
Ниже приведен список основных процессов и параметров, учитываемых в математических моделях программы для ЭВМ для нормальных условий эксплуатации:
- возникновение остаточных напряжений в слоях в процессе их нанесения;
- тепловыделение в керне и развитие температурного поля в МТ,
- распухание керна,
- образование газообразных продуктов деления и их выход под оболочку,
- образование СО и СО2,
- температурные деформации и напряжения в керне и слоях покрытия;
- радиационные размерные изменения в пироуглеродных слоях, включая буферный,
- радиационная ползучесть пироуглеродных слоев покрытия,
- силовое воздействие и разрушение буферного слоя,
- образование зазора между буферным слоем и IPyC,
- отслоение и/или разрушение слоев IРуС и OРуС,
- зависимость физико-механических характеристик материалов покрытия от температуры и флюенса быстрых нейтронов,
- возможность разрушения покрытия по механизму МВКП,
- коррозия слоя SiC,
- термическое разложение слоя SiC,
- вероятностный характер разрушения отдельных слоев покрытия и сквозного повреждения покрытия МТ,
- статистический разброс конструкционных параметров МТ согласно распределению Гаусса,
- статистический разброс прочности слоёв покрытия согласно распределению Вейбулла.
Для режимов с отклонениями от нормальных условий эксплуатации и аварийных режимов, связанных с потерей теплоносителя, дополнительно учитывается:
- повышение температуры МТ,
- повышение внутреннего давления под покрытием МТ,
- увеличенная скорость коррозии и термического разложения слоя SiC.
Для расчета НДС в слоях покрытия МТ и оценки его работоспособности (способности удерживать радионуклиды внутри покрытия) решается связанная задача термомеханики. 
Расчёт температурного поля в МТ.
Расчет распределения температуры по радиусу микротвэла проводится последовательно от центра керна для каждой зоны МТ:
керн  буфер  IPyC  SiC  OPyC
Считаем, что тепловыделение в керне равномерно по объему. Тогда температурное поле в одномерной постановке для стационарных условий находится из решения уравнения:
2t + (1/k) qv,k = 0					(1)
где k - теплопроводность керна, 
       qv,k - удельное тепловыделение в керне.
Согласно закону Фурье, количество тепла Q, отводимое через сферическую поверхность, определяется выражением:
Q = - k 4  r2dt/dr						(2)
где r - текущий радиус.
Вследствие наличия внутренних источников энергии, Q зависит от текущего радиуса r. При равномерном тепловыделении в керне по объему можно записать соотношение:
4/3r3 qvk = - k 4  r2dt/dr				(3)
Проинтегрировав это уравнение с учетом граничного условия t(0) = Tc (температура в центре керна), получим выражение для вычисления распределения температуры по радиусу керна:
T(r ) = Tc - qvk r2/6k 					(4)
	Далее последовательно проводится расчет температурного поля в каждом слое покрытия. Пренебрегая тепловыделением внутри слоев, для каждого m-го слоя покрытия распределение температуры по радиусу МТ (по толщине покрытия), определяется выражением (при условии м = const):
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где Ra,m - внутренний радиус m-го слоя покрытия,
Vk - объем керна;
T(a) и Rm,a - температура и радиальная координата наружной поверхности предыдущего слоя  МТ.
Расчёт НДС.
Математическая модель для определения НДС и расчета доли разрушенных частиц строится на основании стандартной системы уравнений механики деформируемого твердого тела. Решение проводится в сферической системе координат. Микротвэл разбивается на малые сферические субслои, каждый субслой имеет свои параметры материала и температуру. В модели принято, что параметры материалов зависят как от температуры, так и от флюенса быстрых нейтронов и не изменяются в пределах одного субслоя. Расчет ведется достаточно малыми шагами по времени (флюенсу). При этом возможен расчет напряжений в МТ в процессе нанесения покрытий, при охлаждении до комнатной температуры и нагреве МТ до рабочей температуры, а также при повышении температуры при ННУЭ и АС.
Расчетная схема МТ приведена на рисунке 2.
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Рисунок 2 – Расчетная схема МТ
Расчёт внутреннего давления.
Расчет внутреннего давления в МТ в зависимости от текущего выгорания и температуры рассчитывается с использованием уравнения Редлиха-Квонга (Redlich-Kwong), которое рекомендовано для высоких давлений и высоких температур смеси газов /3/:
Давление внутри МТ складывается из 3-х составляющих:
1)	давление ГПД;
2)	давление СО и СО2;
3)	давление технологических газов, которые остаются под оболочкой после нанесения покрытий;
Расчет образования ГПД проводится по стандартным методикам в соответствии с выгоранием топлива. 
Образование СО и СО2 рассчитывается по трём методикам по выбору пользователя: 
1) для топлива на основе двуокиси урана расчет проводится на основании эмпирических зависимостей Хомана [4];
2) альтернативно программа для ЭВМ адаптирована для импорта результатов расчетов, полученных с использованием термодинамического кода ASTRA [5];
3) для топлива на основе плутония используется методика, представленная в [6].
Модель разрушения покрытия МТ. 
Для определения прочности слоев покрытия МТ используется статистическая теория хрупкой прочности Вейбулла. Выражение для определения вероятности разрушения единичного сферического слоя при воздействии на него внутреннего давления было получено К. Бонгартцем (K. Bongartz) [7]:
P(s) = 1 - exp {ln(0,5) (1  m )m }			(6)
где: P(1)  - вероятность того, что 1  m;
1 - максимальное напряжение в слое;
m - медианная прочность  ( P(m) =  0,5 );
m - параметр Вейбулла;
Выражение (6) применимо к каждому слою покрытия МТ в отдельности. В программе для ЭВМ предусмотрен расчет вероятности разрушения МТ, имеющих стандартное TRISO покрытие, как единой конструкции. Поскольку слой SiC является основным барьером на пути выхода радионуклидов, то работоспособность МТ определяется состоянием этого слоя. Поэтому задача сводится к определению полной вероятности разрушения слоя SiC, которая рассматривается как суммарная вероятность, получаемая при рассмотрении всей совокупности возможных вариантов (сценариев) поведения МТ:
· Вариант 1: все слои покрытия остаются целы,
· Вариант 2: слой IPyC разрушается, слой OPyC остаётся целым,
· Вариант 3: слой OPyC разрушается, слой IPyC остаётся целым,
· Вариант 4: оба слоя IPyC и OPyC разрушаются.
Суммарная» вероятность разрушения слоя SiC в этом случае определяется выражением:
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где: P(Vi) -вероятность i-го варианта;
P(W/Vi) - условная вероятность разрушения слоя SiC при i-ом варианте поведения МТ.
Выражение (7) может быть легко модернизировано для исследований поведения МТ, имеющих начальную дефектность. Например, дефектность или отсутствие какого-либо слоя из плотного пироуглерода моделируется заданием вероятности его разрушения равным единице P(Vi) =1.
Статистический расчёт.  
Алгоритм статистического расчёта основан на использовании прямого метода Монте-Карло.  Суть метода заключается в многократном запуске кода, причем, в каждом запуске с помощью датчика случайных чисел рассчитывается («разыгрывается») набор входных параметров с учетом вида функции распределения и степени рассеяния каждого исследуемого параметра. Для каждого набора исходных данных проводится полный цикл расчетов для всего заданного времени облучения или выгорания топлива. При этом для каждого шага по времени производится расчет внутреннего давления в МТ, степень поврежденности карбидокремниевого слоя покрытия за счет химического взаимодействия с продуктами деления и термического разложения, и вероятности разрушения каждого слоя покрытия, включая интегральную вероятность разрушения слоя из карбида кремния и вероятность сквозного разрушения покрытия. 
Конечными выходными данными являются доли микротопливных частиц, получивших различные повреждения покрытия в соответствии с моделью разрушения, приведённой выше.
Основной трудностью при проведении статистических расчетов методом Монте-Карло является необходимость большого числа запусков кода при определении доли повреждения на уровне 1х10-5. Например, для определения доли МТ с поврежденным слоем SiC на уровне 5х10-5 требуется не менее 106 запусков кода.
Расчёт при ННУЭ и АС
«Аварийная» модель поведения МТ основана на использовании экспериментальных данных, полученных для МТ с кернами из двуокиси урана и стандартным TRISO покрытием [3,8]. При этом эмпирические данные по скорости коррозии и термического разложения пересчитываются в скорость фронтального утонения слоя SiC. 
1.6 Структура программы для ЭВМ
Программа для ЭВМ имеет модульную структуру. Каждый вспомогательный модуль производит обмен входными и выходными данными с другими модулями через COMMON-блоки и формальные параметры, что позволяет заменять отдельные блоки, например, в случае усовершенствования используемых моделей и алгоритмов. 
Принципиальная блок-схема программы для ЭВМ представлена на рисунке 3. Более детальная блок-схема термомеханического расчёта и вероятностей разрушения слоев покрытия МТ представлена на рисунке 4.



Рисунок 3 – Принципиальная блок-схема программы для ЭВМ



Рисунок 4 – Блок схема термомеханического расчета и расчета вероятностей разрушения слоев покрытия


2. Порядок установки и работы
Распаковать архив с программой в отдельную папку.
Исходные данные для расчета располагаются в следующих файлах: 
1) Winp-Geom – задание конструкционных параметров МТ; 
2) Winp-N.dat – задание числа запусков кода при статистическом расчете, 
3) Winp_1.dat – задание основных параметров эксплуатации уранового топлива; 
4) Winp_2.dat – задание основных параметров эксплуатации плутониевого топлива;
5) Winp-ASTRA-P.dat – задание внутреннего давления, по данным, полученным с использованием термодинамического кода ASTRA;
В файле Winp-Geom через пробел вводятся значения в микрометрах:
- диаметр керна;
- толщина буферного слоя;
- толщина слоя IPyC;
- толщина слоя SiC;
- толщина слоя OPyC
В файле Winp-N.dat через пробел вводятся значения:
 - число запусков кода при статистических расчетах;
- тип топлива: 1 – урановое, 2 – плутониевое
- тип расчета внутреннего давления: 
1 - расчет МТ с кернами из двуокиси урана по эмпирическим данным Хомана [4],
2 - расчет МТ с кернами из двуокиси плутония по методике Линдемера [6],
3 - расчет по данным, импортированным из кода ASTRA [5].
В файле Winp-1.dat последовательно построчно вводятся значения:
Строка 1
Количество узлов сетки разбиения МТ по радиусу последовательно от центра к наружной поверхности:
- керн, буфер, IPyC, SiC, OPyC;
Строка 2
- финальный флюенс быстрых нейтронов, нормированный на 1021 нейтр/см2, отн.ед.;
- финальное выгорание, % т.а. ;
- финальное выгорание, МВт сут../ кг U;
- шаг расчета по флюенсу б.н., нормированный на 1021 нейтр/см2 отн.ед.;
- кампания топлива, эфф. сут.
Строка 3
- погрешность расчета, по умолчанию 1 10-3, отн.ед.;
- наружное давление на МТ, передающееся от матричного графита, кг/см2;
- внутреннее давление в МТ от технологических газов при н.у., кг/см2;
Строка 4
- тепловыделение в компакте, Вт
- плотность топливного керна, г/см3;
- содержание общего урана в одном компакте, г;
- температура в центре керна при НУЭ, °С;
- температура в центре керна при ННУЭ, °С;
- обогащение по U-235, отн.ед.
Строка 5
- коэффициент понижения/повышения конечного значения выгорания, отн.ед.;
- коэффициент понижения/повышения конечного значения флюенса б.н., отн.ед.;
- доля частиц от общего количества, облученных при заданных условиях.
Строка 6
- время начала ННУЭ, ч;
- время окончания ННУЭ, ч;
- продолжительность режима ННУЭ и/или АС, ч;
- шаг по времени при расчете режима ННУЭ, ч
Пример задания входных данных приведен на рисунке 5.
[image: ]
Рисунок 5 – Пример задания входных данных в файле Winp-1.dat
Запуск программы для ЭВМ.
Для выполнения программы запустить файл GOLT_STAT.exe. В процессе выполнения программы на экран выводится построчно следующая информация:
- тип топлива (урановое или плутониевое);
- методика расчета внутреннего давления – встроенная в код или по данным, импортированным из кода ASTRA;
- тип условий эксплуатации: НУЭ или аварийные;
- номер шага при статистическом расчете;
- вероятности разрушения отдельных слоев покрытия при запуске кода или при первом запуске кода при статистическом расчете:
- номер запуска кода при статистическом расчете и случайные значения конструкционных параметров МТ при данном запуске: 
- диаметр керна, толщина буфера, толщины плотных слоев покрытия.
В процессе расчета формируются файлы результатов с расширением *.dat, которые размещаются в этой же директории (папке). При повторном запуске программы в одной директории файлы результатов предыдущего расчета замещаются новыми.
Zrez_2_vsR.dat – распределение температуры (°С) и окружных напряжений (кг/см2) по радиусу МТ. Пример выдачи в файл приведен на рисунке 6.
[image: ]
Рисунок 6 – Вид части выходного файла Zrez_2_vsR.dat
На рисунке 6:
J – номер узла расчётной сетки;
R – координата по радиусу, мкм
Т – температура, С;
SIT – окружное напряжение в данном узле, кг/см2;
SIR – радиальное напряжение в данном узле, кг/см2;
SSIT – напряжение Мизеса в данном узле, кг/см2;

Zrez_4_vsB.dat – зависимости выходных параметров от флюенса б.н. и выгорания. Пример выдачи в файл приведен на рисунке 7.
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Рисунок 7 – Вид части выходного файла Zrez_4_vsB.dat
На рисунке 7:
В верхней строке номер варианта (сценария) поведения МТ, далее заголовки столбцов и результаты расчета:
FLUX -флюенс б.н.,
Burnup - выгорание, % т.а.,
PRESS- внутренне давление, МПа,
SIT1- окружное напряжение на внутренней поверхности IPyC, МПа,
SIR1-  радиальное напряжение на внутренней поверхности IPyC, МПа,
SIT3- окружное напряжение на внутренней поверхности SiC, МПа,
SIT-4- окружное напряжение на внутренней поверхности OPyC, МПа,
SSIT- окружное напряжение на внутренней поверхности SiC, МПа.

Zrez_7_WvsAC.dat  - результаты расчета при ННУЭ или АС.
Пример выдачи в файл приведен на рисунке 7.
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Рисунок 7 – Вид части выходного файла Zrez_7_WvsAC.dat  
На рисунке 7:
kac – время от начала ННУЭ или АС, ч,
W1sa – вероятность разрушения SiC при первом варианте, отн.ед.,
W2sa – вероятность разрушения SiC при втором варианте, отн.ед.,
W3sa – вероятность разрушения SiC при третьем варианте, отн.ед.,
W3sa – вероятность разрушения SiC при четвёртом варианте, отн.ед.,
Wsuma – суммарная вероятность разрушения SiC,
Pro4a – вероятность сквозного повреждения покрытия.

Zrez_8_StI.dat – результаты расчета доли МТ с поврежденным слоем IPyC при статистическом расчёте. Пример вывода приведен на рисунке 8.
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Рисунок 8 – Вид части выходного файла Zrez_8_StI.dat
На рисунке 8:
nrun – номер запуска программы для ЭВМ, равен числу запусков,
SIT –столбец значений максимальных (окружных) напряжений в слое, кг/см2,
Pro1 - столбец случайных значений прочности плотного пироуглерода, кг/см2,
razn – разность значений прочности и максимального напряжения, кг/см2,
W – вероятность разрушения слоя, рассчитанная по формуле (6), отн.ед.,
nfail – количество частиц с разрушенным слоем покрытия, шт.,
dola – доля частиц с разрушенным слоем покрытия, отн.ед.
В следующие файлы выводятся аналогичные данные при статистическом расчёте:
Zrez_9_StO.dat - доли МТ с поврежденным слоем OPyC слое,
Zrez_10_StS-v1.dat - доли МТ с поврежденным слоем SiC слое при варианте 1 модели разрушения покрытия МТ,
Zrez_11_StS-v2.dat, - доли МТ с поврежденным слоем SiC при варианте-2,
Zrez_12_StS-v3.dat, - доли МТ с поврежденным слоем SiC при варианте-3,
Zrez_13_StS-v4.dat - доли МТ с поврежденным слоем SiC при варианте-4, 

Zrez_15_StGeom.dat – случайные значения геометрических параметров МТ, рассчитанные в соответствии с распределением Гаусса. Приет выдачи в файл приведен на рисунке 9.
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Рисунок 9 – Вид части выходного файла Zrez_15_StGeom.dat
На рисунке 9:
nrun – номер запуска программы для ЭВМ, равен числу запусков,
Dkern – случайное значение диаметра керна, мкм,
dBuF – случайное значение толщина буферного слоя, мкм,
dIPyC – случайное значение толщина слоя IPyC, мкм,
dSiC – случайное значение толщина слоя SiC, мкм
dOPyC - случайное значение толщина слоя OPyC, мкм.


3. Описание примера для тестирования
3.1 Расчет единичного МТ при НУЭ
1. Распаковать программу для ЭВМ в отдельную папку.
2. Ввести входные данные:
   в файле Winp-N.dat задать: 1   1   1,
   в файле Winp-Geom.dat задать:  
   400.0   100.0   35.0   40.0   40.0
   в файле Winp_1.dat задать:
40      100        35          40        40  
5.0       19.0      190.       0.01        800. 
1.0E-3    1.0      1.0  
430.0     10.4     1.2      1300.0    1600.0      0.18
1.0       1.0      1.0  
28.95    29.1	      101.0       1.0
3. Запустить файл GOLT_STAT.exe
После окончания расчёта по программе для ЭВМ в выходных файлах должны быть получены следующие результаты: 
На экране монитора появится таблица, представленная на рисунке 10.
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Рисунок 10 – Вид экрана монитора после окончания расчета единичного МТ при НУЭ
На рисунке 10 в таблице выходных данных последняя строка отражает случайные значения конструкционных параметров МТ, поэтому полученные цифры могут не совпадать цифрами на рисунке 10, что не влияет на общий результат, т.к. при первом запуске программы для ЭВМ расчет всегда проводится при номинальных значениях конструкционных параметров МТ и прочностных параметров плотных слоев покрытия.
Эти же результаты выводятся в конце файла Zrez_2_vsR.dat.
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