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Resumen. Una vez finalizado el proceso de fabricacion de pastillas combustibles, la microestructura
mantiene una cierta porosidad. Durante la irradiacion se producen dos fendmenos contrapuestos que
afectan la estabilidad dimensional del combustible: densificacion e hinchamiento. La densificacion es
la contraccion que sufren los poros de fabricacion durante las primeras horas de irradiacion, mientras
que el hinchamiento ocurre principalmente debido a los gases de fision que se liberan y acumulan
tanto en las nuevas burbujas que se nuclean como en ciertos poros de fabricacion durante todo el
quemado del combustible. Los cambios dimensionales que se generan pueden dar lugar a contacto
localizado entre la pastilla y la vaina y, eventualmente, ocasionar la falla de los componentes lo cual
comprometeria la seguridad de las instalaciones nucleares. Es fundamental efectuar una descripcion
cuantitativa de estos procesos junto a las relaciones que tienen con las variables operacionales y los
parametros del material para poder determinar las propiedades limitantes de los materiales
involucrados y mejorar el desempefio de los codigos en las simulaciones. El modelo de densificacion
que se presenta explica la contraccion de los poros como consecuencia de la emision de vacancias y
recepcion de intersticiales por los poros bajo los efectos de la temperatura y la irradiacion. Asimismo,
muestra que la densificacion se debe principalmente a la desaparicion de los poros mas pequefios,
modificandose asi la distribucion de tamafios de poros. Para ello, se resuelven las ecuaciones de

difusion de vacancias e intersticiales, en un grano promedio de UO, que se supone esférico, a través
del método de diferencias finitas. Como primera aplicacion, este modelo se utilizd para describir la
densificacion en experimentos de resinterizado en los cuales s6lo se observa el efecto de la
temperatura. Los resultados obtenidos por las simulaciones se comparan con los datos experimentales
reportados en la literatura abierta, obteniendo un buen acuerdo. Se destaca que se encuentra aun en
desarrollo un modelo de hinchamiento.
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1 INTRODUCCION

Durante la fabricacion del combustible nuclear, el material es sinterizado a altas
temperaturas para producir pastillas con una densidad entre 90% y 96% de la densidad teorica
del diéxido de uranio (UO,). La porosidad remanente es necesaria para acomodar, al menos
en parte, los gases de fision que se generan durante el quemado del combustible. A medida
que se lleva a cabo la irradiacion del mismo, los poros de fabricacion tienden a reducir su
tamafio en un proceso denominado densificacion. A la vez, los gases de fision que se liberan
se acumulan tanto en los poros iniciales como en nuevas cavidades (denominadas burbujas)
que se nuclean, dando lugar al hinchamiento. Estos fenomenos son unos de los responsables
de generar los cambios dimensionales que imponen restricciones operacionales en los
reactores (Olander, 1976; Assmann and Stehle, 1978; Freshley et al., 1976).

Aun cuando el fenémeno de densificacion es bien conocido, el mecanismo por el cual se
produce no esta totalmente dilucidado. Existen diferentes modelos en los cuales se tienen en
cuenta los defectos puntuales (vacancias y/o intersticiales) producidos tanto por efectos
térmicos como de la radiacion y su difusion desde y hacia las fuentes y sumideros. (Lindman,
1977; Assmann and Stehle, 1978; Dollins and Nichols, 1978; Bouguerra and Si-Ahmed,
1991; Dollins, 1993; Veshchunov and Shestak, 2009; Tarasov and Veshchunov, 2014).

El efecto de la densificacion es dominante a bajos quemados mientras que el hinchamiento
es el que domina a quemados entre intermedios y altos. En este trabajo se presenta un modelo,
basado en la difusion de defectos puntuales, destinado a evaluar la densificacion del
combustible bajo condiciones de irradiacion. Adicionalmente, se plantea un modelo derivado
del anterior para ensayos isotérmicos sin radiacion.

2 PROPIEDADES DEL MATERIAL DE LAS PASTILLAS COMBUSTIBLES

2.1 Estructura del dioxido de uranio

El dioxido de uranio (UO,) es un ceramico con una estructura cristalina del tipo fluorita
que presenta una densidad teérica de 10,96 g/cm’. La termodinamica del sélido predice la
existencia de defectos dentro de la estructura para minimizar la energia del cristal. Estos
defectos pueden ser dislocaciones, bordes de granos (si se trata de un material policristalino),
y vacancias e intersticiales, tanto cationicos (U*") como aniénicos (O%). Existe evidencia
experimental de que el defecto neutro compuesto por dos atomos de oxigeno y uno de uranio
resulta favorable en su formacion (Kuganathan et al., 2017). Por esta razén, cuando se
enuncie a las vacancias o intersticiales se estara haciendo referencia al conjunto neutro UQO,.
Sin embargo, dado que los procesos difusivos involucran la migracion de ambas especies
atomicas, estos estaran controlados por el mas lento, que resulta ser el cation de uranio.

Por simplicidad se considera que las dislocaciones presentes en el sélido son sélo de tipo
“borde”. Las dislocaciones de borde se pueden representar como un semiplano extra o faltante
en la red. Este defecto crea un campo de tensiones alrededor de la linea de dislocacion, que
pueden ser de traccion en la zona inferior y de compresion en la zona superior. Las vacancias
son atraidas por el campo de compresion, mientras que los intersticiales lo son por el campo
de traccion.

Ademas, un solido policristalino se encuentra formado por granos con una orientacion
atomica bien definida. La linea que los separa se conoce como borde de grano (BG) y
constituye la zona de ajuste entre las diferentes orientaciones cristalinas, con un ancho de
algunas capas atomicas. Estas zonas poseen alta energia por lo que existe una tendencia a
acomodar defectos en ella para minimizar la energia del material (Olander, 1976).
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2.2 Porosidad inicial del combustible

Una vez fabricada la pastilla combustible, su microestructura presenta poros
intergranulares (en borde de grano) e intragranulares (dentro de cada grano) con diferentes
distribuciones de tamafos de poros. Existen datos experimentales, como los proporcionados
por Ross (1969), en los que se puede observar que los poros cuyos radios son menores a 0,15
um se eliminan totalmente cuando las muestras son irradiadas, incluso a quemados bajos del
orden de los 400 MWd/tU. Esto da evidencia de que la densificacion ocurre a distintas
velocidades para diferentes tamanos de poros por lo que se hace necesario que la simulacién
contemple la distribuciéon de tamaios de poros.

De acuerdo con Tarasov et al. (2016, 2014), los poros de fabricacion se pueden caracterizar
por una funcion distribucion de concentracion de poros n,(r,f), de modo tal que n,(r,t)dr
corresponde a la concentracion de poros con radios entre » y » + dr. De manera similar, la
funcion de distribucion de porosidad p(r,f) es tal que p(r,f)dr representa la fraccion de
volumen ocupada por todos los poros con radios entre » y » + dr. Para simplificar el modelo
se considerara un nimero finito de clases de poros y se supondra que su concentracion inicial
no se modifica en el tiempo, sino que los cambios en la porosidad se deben a cambios en los
tamafios de poros. Una de las limitaciones experimentales es el radio minimo, R., observable
por la técnica usada para medir los radios de los poros. Por simplicidad, este modelo supone
que no existen poros con radios inferiores a dicha cota. Las consideraciones enumeradas se
pueden tener en cuenta a través de la expresion:

0 r <R,
ny(r) = @e_r/R(), r>R, (1)
Ro
p(r) = n,(r).V(r) )

donde ny y Ry son parametros de ajuste de la distribucién y V' es el volumen del poro.
Si se trata de poros intragranulares, se los considera esféricos por lo que el volumen es

4 , . .
51‘[7‘3 y el 4rea es 4mr?. En cambio, si los poros son intergranulares, se supone que presentan

una forma lenticular con un angulo diedro 8 =50°, cuyo volumen y area superficial se puede
calcular como:

4 4 F,
_ 3 _ 3 1 VOL
V= 3P FroL = 3™ Sin%e )
F.
A = Amp?Foyp = 4nr? —2 (4)

sinZ0
donde r =psenB, p es el radio de curvatura del poro, r es el radio medido

) 3 1 .
experimentalmente, Fyo, =1 — Ecose + Ecos36 y Fsyp = 1 — cos0 son las funciones de
forma de volumen y superficie, respectivamente.

3 MODELO DE DENSIFICACION

3.1 Densificacion bajo irradiacion
En el modelo que se presenta en este trabajo se tienen en cuenta los siguientes conceptos:
a) Cuando se fisiona un 4tomo de uranio se producen, ademds de nuevos neutrones, dos
fragmentos de fision altamente energéticos, denominados spikes, que presentan dos

efectos muy importantes. Por un lado, los fragmentos colisionan con los dtomos de la
red desplazandolos de sus posiciones de equilibrio produciendo un efecto en cadena
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llamado cascada de dafo. Los desplazamientos atomicos (d.p.a.) dejan como
consecuencia pares de huecos y atomos intersticiales llamados pares de Frenkel. Al
generarse la cascada de dafio, si los defectos puntuales se crean cerca entre si, tienen la
posibilidad de recombinarse por lo que no se tienen en cuenta. Sin embargo, alrededor
del 10% de los defectos creados en las cascadas de dafios son capaces de migrar por la
red (Olander, 1976; Dollins and Nichols, 1978). Por otro lado, los spikes tienen la
posibilidad de encontrar un poro en su camino o pasar cerca de ¢l generando una
distorsion en su entorno. Dicha distorsion hace que el poro libere vacancias (Assmann
and Stehle, 1978; Stehle and Assmann, 1974, 1976).

b) Las vacancias pueden emitirse térmicamente a partir de una dislocacion, borde de
grano o superficie de un poro. Al mismo tiempo las dislocaciones, los bordes de grano
y los poros puede actuar como sumideros para los defectos.

c) Un poro se contrae por la captura de intersticiales y emision de vacancias, mientras que
aumenta su tamafio si absorbe vacancias.

3.1.1Evolucion de defectos puntuales

Para desarrollar el modelo de densificacion se requiere conocer la concentracion de los
defectos puntuales en el volumen del solido. Por simplicidad en los calculos, la evolucion de
defectos con el tiempo se evaluara tomando un valor promedio en el espacio. Teniendo en
cuenta que la concentracion de defectos estd dada en forma fraccional, es decir nimero de
defectos por sitios de uranio en la red, se tiene que:

n
ac, .
L= K+ Z (Spo, DoCES, + NKi) + (Say + Spav)DyCs” = SevDyCy — aDiCCy, ()
k=1
6Ci ’
5 = K —SuDiC; —aD,C;C, (0)
n
St,x = (Sax + Z prk + S¢ex) (7)
k=1

ITER 2] 62

donde los indices “i” y “v” significan intersticiales y vacancias, respectivamente, n es el
numero de clases de poros evaluado, C,, y C; son las concentraciones defectos en el volumen
del solido, C f,p es la concentracion de vacancias en la superficie del poro; D, y D; son los
coeficientes de difusion de defectos en volumen del sélido, S; , es la fuerza total de sumidero
con x=4,v, Sgx, Spx ¥ Spex son las fuerzas de sumideros de defectos para dislocaciones, poros

y borde de grano, respectivamente, K = Y,;QF es la tasa de generacion de defectos puntuales
por irradiacion, Y,; es el nimero de defectos capaces de escapar de una cascada de dafio, () es
el volumen de un defecto del tipo UO,, F es la tasa de fision (fisiones producidas por unidad
de volumen y de tiempo), NK} representa la emision de vacancias por interaccion poro-spike y
a es el coeficiente de recombinacion vacancia-intersticial.

El coeficiente a se puede calcular como 4ma /€ (Veshchunov and Shestak, 2009; Wolfer,
1981), siendo a el parametro de red del UO,. Esto da un valor aproximado de 1,68 x 102°, el
cual tiene buen acuerdo con el numero recomendado de 10 por Griesmeyer and Ghoniem
(1979a).

Cuando los defectos puntuales se encuentran dentro del radio de influencia de una
dislocacion, son capturados produciendo el salto de la misma. La fuerza de sumidero de una
dislocacion esta dada por:
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2TPp Zy,i

(M, ) ®)

dv,i

donde pp es la densidad de dislocaciones, 7,4 €s la distancia media entre dislocaciones, 1.4
es el radio de influencia de una dislocacion y z,,; es un factor que mide la avidez por un tipo
de defecto u otro siendo para intersticiales mayor que para vacancias debido a una mayor
interaccion elastica entre la dislocacion y los intersticiales. Para el calculo de la densidad de
dislocaciones se emplea la expresion empirica (Khvostov, Mikityuk and Zimmermann, 2011):

op = Max[10'2, exp(—2.07 x 10~3(T — 273) + 21.82)] )
1
Ymd =
m o (10)

De acuerdo con Olander (1976), la fuerza de sumidero para poros se puede aproximar
como 41R, N, siendo N, la concentracion de poros de radio R,,.

Para el calculo de la fuerza de sumidero de BG se utiliza la aproximacion (Brailsford and
Bullough, 1981) dada por 3(Sg, +pr)1/ 2/ Ry, donde Ry es el radio promedio de un grano.

El término NK de la expresion (5) evalua la produccion de vacancias por la interaccion
poro-spike. Las expresiones para poros intragranulares (NK (¥) e intergranulares (NK (®)) son
respectivamente:

NK@ = 21t(R,® + Rint)* N, *QF A (11)

NK© = 21(Ry° + Rine)*Ny* QE W Fsyp fae f ﬁ (12)
donde Ry, + Ry, es el radio de influencia del spike al poro, N, es la concentracion de poros
de radio R,, n es la cantidad de vacancias que salen luego de cada interaccion, A es la
distancia que recorre un spike con energia suficiente para perturbar a un poro, f,; es el
volumen de vacancias que hay dentro de un poro, fs,; es una funcidn que mide
fraccionalmente la capacidad de recibir vacancias que tiene el medio respecto de la

concentracion de saturacion de vacancias (Bouloré, 2001; Dollins and Nichols, 1978;
Bouguerra and Si-Ahmed, 1991).

V - nObH
fvl = # (13)
foat =1——— (14)
Cvsat

donde V' es el volumen del poro, ng es el nimero de moles de gas de sinterizacion inicial, by,
es la constante de van der Waals para el helio (gas cominmente usado como atmosfera de
sinterizacion) y C,¢4: €8 la concentracion de saturacion de vacancias.

28000)
RT )’
donde v; = 1013 s71 es la frecuencia de salto intersticial, R = 8,314 Jmol 'K y Tla

temperatura en Kelvin (Veshchunov and Shestak, 2009).

El coeficiente de difusion para vacancias se calcula a partir de la concentracion de
vacancias y del coeficiente de autodifusion. La autodifusion se puede expresar como la suma
de los mecanismos de migracion por vacancias e intersticiales:

El coeficiente difusion para intersticiales se computa como D; = (%)Zvl- exp (—

Dy = D,C, + D;C; (15)

A temperaturas por debajo de los 1500°C ambos mecanismos de migracion son
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comparables y Dy = 2D,C, = 2D;C; , mientras que por encima de esa temperatura se puede
considerar que Dy = D,C, > D;C; (Veshchunov, 2000; Veshchunov and Shestak, 2009).
Ademas, para temperaturas menores a los 1000°C la autodifusion es atérmica y depende
linealmente de la tasa de fision; a medida que la temperatura aumenta, el coeficiente de
autodifusion alcanza su valor térmico, por lo que puede escribirse como:

Dy = AF + Dygexp(—Ey/RT) (16)

donde 4 es una constante que vale 1.2 X 10739m5, Dy, es el coeficiente preexponencial y Ey
es la energia de migracion por autodifusion (Matzke, 1983).

La concentracion en equilibrio termodinamico de defectos puntuales se puede calcular
usando las ecuaciones de Arrhenius:

Cy? = Cyo X exp(— Ey/kyT) (17)

Cf7 = Cio X exp(—E;/kyT) (18)

donde 4, es la constante de Boltzmann, C,,, C;o son coeficientes preexponenciales y E,,, E;
corresponden a las energias de formacion de defectos cuyos valores se encuentran a partir del
trabajo desarrollado por Griesmeyer y Ghoniem (1979b). En la superficie del poro se supone
que la concentracion de intersticiales es cero, mientras que la de vacancias se puede calcular
con (Olander, 1976; Veshchunov and Shestak, 2009):

CP® = c%exp(— QAP /k,T) (19)
donde AP es la diferencia de presion en la superficie del poro,
AP® = py® = P — ;—: (20)
AP = pyt - pp— 8 @)
RpFsyp

donde p;, es la presion interna del poro, p; es la presion hidrostatica y y es la tension
superficial (Veshchunov and Shestak, 2009; Bouloré, 2001). La presion interna del poro se

puede calcular usando la ecuacién de van der Waals para gases pin(l/;, — nngE) = ngRT,
siendo ng el nimero inicial de moles de gas en el poro y byg la contante de volumen de van
der Waals para el helio.

3.1.2Evolucion del tamaiio de poro y la porosidad

El cambio de dimensiones de un poro esta dado por el flujo neto de vacancias e
intersticiales a través de la superficie del poro. Entonces, es importante distinguir entre poros
intragranulares e intergranulares, principalmente por que los poros ubicados en el borde de
grano se veran afectados ademas por el mecanismo de difusiéon de vacancias por borde de
grano. La variacion de volumen se expresa como (Bouloré, 2001; Tarasov and Veshchunov,
2016; Bouguerra and Si-Ahmed, 1991):

avy

= 4mR3D,(C, — C;7) — AMRED;C; — 2(R,® + Rine)* QA (22)
dvy o o . QAP®
Tl 4mRED,(C, — C;F) — 4TRED;C; + 4mwDy gy, T
1’ (23)

- ZT[(Rpe + Rint)ZQFnAFSUPfsatfvl m

donde el superindice @ y e da lugar a la distincion entre intragranular e intergranular,
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respectivamente. Teniendo en cuenta que Vi = —Tr(R )3y A Tt(Rf))3 i’n—%%, A
p senB, se obtiene a partir de (22) y (23), la Variacion del radio del poro en el tiempo como:

drR; 1 p 1 (Ry + Rint)* .
it :R_SDU(CU_CV - R_gDiCi —TSZQFT]A (24)

dR;  sen®6 QAP®

= D,(C, — C;P) — DiC; + WDy gp —=
dt  RyFyor| °77 7" o 7 kp TRy (25)

(Rpe + Rint)2 1
- Z—RSQFWAFSUPfsatfvl en2o

El coeficiente de autodifusién en borde de grano utilizado en el modelo corresponde al
ajustado a través de los datos experimentales presentados por Alcock et al. (IAEA, 1966) para
temperaturas por arriba de los 1800 K. Por debajo de esa temperatura se utilizd la

aproximacion Dy gp = 10°Dy (Bouloré, 2001)

3.2 Densificacion en condiciones isotérmicas

A partir del modelo presentado en la seccion 3.1, se obtiene un modelo simple para evaluar
el comportamiento térmico de la densificacion. Para ello se eliminan los términos de radiacion
y se desprecia el efecto de los intersticiales, obteniéndose:

n
acC,
2= (S DoCl",) + G+ S56)DuCi? = S, G, 26)
k=1
dR% 1
w =g Do(C =) (27)
dR;  sen30 s QAP®
= D -C? Dygp —— 28
dt RSFVOL U(CU C‘U ) +w Ugb kaRg ( )

Estas expresiones permitiran efectuar una comparacion con datos experimentales medidos
a temperatura constante, como se vera en la seccion 5.

4 SIMULACION NUMERICA

Para probar el modelo de densificacion bajo irradiaciébn es necesario integrar
numéricamente las ecuaciones acopladas (5), (6), (24) y (25). Dado que el sistema resulta
rigido, se utiliza el método de Euler implicito para resolver las ecuaciones (5) y (6), y el de
Runge-Kutta de cuarto orden para las ecuaciones (24) y (25). Entonces se tiene que:

acl+1
: t
REDU = RO+ (K + Ky + Ky + KR (30)
dR(a)
| p@!
&*'dt(tR )
dR(a) 1
(tl+—h,R(“”+ 5K1h)
2t T2 (31)
dR(“) 1 1
+=hRP '+ ZK,h
= E » p 2 )
dR(“

)
— R+ KR
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donde el superindice / indica el tiempo y % es el paso temporal. De manera andloga se
resuelve para obtener Rg,e). En la Tabla 1 se encuentran los pardmetros usados en el modelo y

sus respectivos valores numéricos.

Simbolo Descripcion Unidades Valor
usado
a Parametro de red del UO,. m 5,47 x1071°
y Copstante seml-e'mplrrlca para la autodifusion . 1.2x1 0
mejorada por radiacion.
bue Const.ante volumétrica de van der Waals para m2/mol 237 x1 0
el helio.
Constante preexponencial para la
Cio . . . - 0,5
concentracion de intersticiales.
c Constante preexponencial para la i 5
& concentracion de vacancias.
Dy Contante preexponencial para autodifusion m?/s 2 x10™
Contante preexponencial para autodifusion en 2 6
Dugpo borde de grano. m’/s 6,14 x10
E; Energia de formacion de intersticiales. eV 6,2
E, Energia de formacion de vacancias. eV 33
Eu/R Energia de migracion para autodifusion K! 64200
Evu/R Energia de migracion para autodifusion en K 353714
borde de grano.
F Tasa de fision. Fis/m®.s -
ky Constante de Boltzmann. J/K 1,38 x10%
R Constante para gas ideal. J/mol.K 8.314
ed Radio de influencia de una dislocacion. m 6x10™"°
Rix | Radiode m 1x10”
T Temperatura. K -
Numbero de defectos puntuales que escapan 4
Y. ~ - 10
de una cascada de dafo.
Factor de influencia de una dislocacion para
zZ; : . - 1.03
intersticiales.
z Factor de influencia de una dislocacion para i 1.00
Y vacancias. ’
Y Tension superficial. J/m 0.629
Numero de vacancias que escapan en cada i i
N interaccion poro-spike.
0 Angulo Diedro. © 50
A Camino del fragmento de fision. m 1x10°
PD Densidad de dislocaciones. m” -

Tabla 1 — Lista de simbolos usados.

Para probar el modelo de densificacion isotérmico es necesario integrar numéricamente las
ecuaciones acopladas (29), (30) y (31) aplicadas a un grano del material, de manera analoga a
lo mostrado para el problema con irradiacion.
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S RESULTADOS

En el trabajo realizado por Freshley et al. (1976) se presentan mediciones de densificacion
practicadas sobre pastillas de UO, con diferentes microestructuras. Entre ellas, se eligieron
para esta etapa de nuestro trabajo aquellas realizadas en pastillas no irradiadas que fueron
sometidas a recocidos isotérmicos. El proposito es, por un lado, examinar la validez de
nuestro modelo en condiciones isotérmicas, expresado en las ecuaciones (29), (30) y (31). Por
otro lado, este analisis permite evaluar la contribucion que tendra la parte térmica en la
densificacion de pastillas irradiadas. Este aspecto sera estudiado en el futuro cercano.

En los experimentos se observa que los mayores cambios de densidad se manifiestan en
combustibles con pequefio grano y elevada porosidad inicial, con alta proporcion de poros
pequefios. Para este trabajo se han elegido las muestras que el autor designa como tipos 1, 2 y
4 para comparar los resultados del modelo pues permiten analizar la evolucion de las
poblaciones de poros. En la Tabla 2 se presentan las principales caracteristicas
microestructurales de estos combustibles antes del resinterizado.

mediana del ! d mediana del | d
tipo de radio del volumen de vo umer(l) © volumen de Vo umer(l) ©
combustible grano (m) poros poros (%) poros poros (%)
poros con radio <0,5 m poros con radio >0,5 m
1 1,5x10° 0,20x10° 8,29 1,0x10° 1,71
2 2,0x10° 0,30x10° 6,95 1,5x10° 2,45
4 2,5x10° 0,25x10° 6,67 1,0x10° 0,63

Tabla 2 — Datos de la microestructura para los combustibles usados en las simulaciones.

En la Figura 1a) se presenta la aproximacion de la distribucion de porosidad inicial para los

datos experimentales correspondientes al combustible tipo 4, empleando las ecuaciones (1) y
(2). Se puede observar un buen acuerdo en la simulacion. En la Figura 1b) se presentan las
distribuciones iniciales de porosidad predicha por la simulacién para los tres tipos de

combustibles elegidos.

20

0,8

Porosidad (%5)

04

0,0

A Experimental
Simulacion

Radio (m)

(a)

2,04

Porosidad (%)

—-—-Combustible 1
— = -Combustible 2
Combustible 4

Radio (m)

(b)

Figura 1 — a) Comparacion entre la distribucion de poros experimentales (Freshley et al., 1976) y la obtenida por
medio de la simulacion (1), (2). b) Simulacion de distribucion de poros para distintas microestructuras.

En la Figura 2 se presenta la comparacion entre los datos experimentales y los valores

calculados con el modelo presentado en la seccidon 3.2. Aqui se representa la densificacion
alcanzada luego un tratamiento isotérmico por 48 h para temperaturas entre 1773 K 'y 1973 K.
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En la mayoria de los casos simulados los puntos se alejan poco de la linea de acuerdo
perfecto.

Ideal
O Combustible 1
/A Combustible 2
3] O Combustible 4

Densificacion Calculada (%)

l T i T L T i T i T * T B 1
2 3 4 5 6 7 8 9
Densificacion Experimental (%)

Figura 2 — Comparacion entre la densificacion calculada y medida para ensayos isotérmicos (Freshley et al.,
1976)

Ideal
O Combustible 1
A Combustible 2
O Combustible 4

Densificacion Calculada (%)

T 4 T Y T Y T ¥ T ¥ T
0 1 2 3 4 5 6
Densificacion Experimental (%)

Figura 3 — Comparacion entre la densificacion calculada y medida para muestras irradiadas (Freshley et al.,
1976)

En la Figura 3 se muestra la comparacion entre los datos experimentales de muestras
irradiadas y los valores calculados con el modelo presentado en la secciéon 3.1. Aqui se
representa la densificacion alcanzada en muestras con una temperatura central promedio de la
muestra entre 773 K y 1600 K. Para el combustible tipo 4 los valores calculados se alejan
muy poco del caso ideal, mostrando un buen acuerdo. Sin embargo, para los combustibles
tipo 1 y 2 los puntos se apartan mas, en especial a temperaturas menores a 1250K.

6 DISCUSION Y CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos hasta el momento muestran un buen acuerdo con los datos
experimentales de porosidad medida en tratamientos isotérmicos, como puede observarse en
la Figura 2. Las desviaciones observadas en algunos puntos se pueden atribuir a la
incertidumbre de los coeficientes de difusion empleados (Veshchunov and Shestak, 2009;
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IAEA, 1966). Por otro lado, y debido a la ausencia de informacién experimental, se supuso
que la distribucion de la porosidad para combustibles tipo 1 y 2 sigue la misma ley que la
presentada para el combustible tipo 4. Esto podria tener influencia en los valores presentados.

En cuanto a los ensayos con radiacion, si bien los valores de densificacion simulados
presentan ciertas desviaciones respecto de los medidos, como puede observarse en la Figura 3,
se destaca que los valores obtenidos estan en el orden de magnitud de los valores medidos. El
modelo con radiacidén atun se encuentra en estudio para mejorar el ajuste y el desempeiio del
mismo. Al igual que lo expuesto para los recocidos isotérmicos, las desviaciones que se
observan, de a lo sumo 30%, pueden deberse a que las distribuciones de porosidad para los
combustibles 1 y 2 se suponen con la misma ley que para el combustible 4. Por otro lado, en
el modelo actualmente bajo andlisis, los calculos se realizan en un nico grano del material y
para una temperatura fija. Al extrapolar los resultados a toda la pastilla combustible, esas
restricciones equivalen a suponer que la estructura y temperatura son homogéneas en toda la
pastilla. Esta condicion estd muy lejos de cumplirse en una muestra bajo irradiacion, en la que
se desarrolla un importante gradiente térmico y en la que existe una distribucion de tamanos
de granos. Esto puede contribuir a los apartamientos mostrados. Esta limitacion quedara
eliminada cuando el modelo de densificacion sea incorporado al programa DIONISIO, que
sera la proxima etapa de este trabajo.

En este codigo ya existe un modelo de formacion de burbujas por los gases de fision y de
liberacion de estos al volumen libre de la barra combustible. Se espera que la incorporacion
del modelo de densificacion a DIONISIO contribuya una descripcion cada vez mas ajustada
de los multiples procesos que ocurren en una barra combustible de potencia bajo irradiacion.
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