
16 octobre 2019Commissariat à l’énergie atomique et aux énergies alternatives Auteur

DE LA RECHERCHE À L’INDUSTRIE

Commissariat à l’énergie atomique et aux énergies alternatives - www.cea.fr

TAF-ID: Thermodynamic Advanced Fuels- International 
Database

Un outil pour décrire la thermodynamique des 
combustibles et leur interaction avec l’environnement

14 Octobre 2019

Christine Guéneau



16 octobre 2019Commissariat à l’énergie atomique et aux énergies alternatives Auteur

Contexte général: Cycle du combustible
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 La thermodynamique intervient dans toutes les étapes du cycle du combustible

 Modéliser le comportement physico-chimique 
des matériaux lors d’un accident grave 

16 OCTOBRE 2019

Fabrication des combustibles
U-Pu-Am-Np-O, U-Pu-O-C

Comportement en réacteur en 
conditions normales et/ou 

accidentelles
- Chimie du combustible irradié
U-Pu-O + Produits de fission (PFs)
-Interaction combustible/environnement:
gaine, absorbants, caloporteur
- Corrosion gaine par les PFs, caloporteur

Fabrication UF6

U-F-X

Retraitement, stockage
Vitrification des PFs

Pd-Ru-Te-Mo …

 Systèmes complexes
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Contexte en 2005: les réacteurs de Génération IV
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SFR (Sodium cooled Fast Reactor) GFR (Gas cooled Fast Reactor)

Combustible MOX (U,Pu)O2 avec 
actinides mineurs  (U,Pu,Am,Np)O2

Gaine acier
Chimie des produits de fission

Combustible (U,Pu)C, (U,Pu)N
Liner métallique (W,Re,Mo,Nb,Zr)
Gaine SiC/SiC
Chimie des produits de fission

 Systèmes complexes
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Un peu d’histoire sur le projet

4

 2005: Début du projet FUELBASE de développement d’une base de données thermodynamiques pour les combustibles

 Objectif: Développer la base de données thermodynamique FUELBASE comme outil de calcul thermodynamique pour 
les combustibles avancés pour les réacteurs SFR et GFR

 Cadre: Réseau européen ACTINET Actinide Materials
- ACTINET-6 (2005-2008)

 Joint Research Project JRP 02-27, JRP 05-25
 Collaborations : CEA, Calcul Thermo, CNRS Rennes, KTH (Suède), ITU (Allemagne), Univ. Sheffield (UK), NRG (Pays-Bas)

- ACTINET-I3 (2010-2013)
 Joint Research Activity JRA3
 Collaborations : CEA, Calcul Thermo, CNRS Marseille, ITU (Allemagne)

UC1.94
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 Les fonctions G des phases  sont optimisées par une 
méthode aux moindres carrés pour reproduire les 
données expérimentales et/ou calculées:

 Données thermodynamiques sur les phases
 Données de diagramme de phase

 Les calculs sur des compositions complexes sont 
effectués par extrapolation à partir des modèles sur 
les sous-systèmes binaires et ternaires

Approche: pourquoi utiliser la méthode Calphad ?

 C’est la seule méthode permettant de modéliser les propriétés thermodynamiques de systèmes complexes

 L’équilibre thermodynamique est calculé par minimisation de l’enthalpie libre totale du système   𝐺
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FUELBASE (2005-2013)
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Collaboration CEA (DPC, DEC), CNRS 
Calcul Thermo, ITU, NRG, ORNL

Ternary systems

U-Pu-O-C  U-Pu-O, U-Pu-C, U-O-C, Pu-O-C
U-Pu-Am-Np-O  U-Am-O, Pu-Am-O
U-Pu-Si-C  U-Si-C
U-Pu-C-M  U-Zr-C, U-C-Mo, U-C-Re, U-C-W, U-C-Nb , Pu-C-W

Pu-C-Mo , Pu-C-Nb , Pu-C-Re , Pu-C-Zr
C-N-Ti, C-Si-Ti, C-Mo-Ti, C-Mo-Si, U-Pu-Zr
C-Re-W, C-Re-Mo , C-Nb-Zr, U-Pu-Mo

 Des collègues hors Europe ont montré leur intérêt pour collaborer et continuer à développer la base de données
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 Le projet TAF-ID est coordonné par l’OCDE/AEN (Davide Costa)

 Participants :

Canada CNL, RMCC, UOIT

France CEA

Japon JAEA, CRIEPI

Corée KAERI

Pays-Bas TU Delft

Royaume-Uni NNL

Etats-Unis Univ. South Carolina, LLNL, INL

 N. Dupin a été en charge de la maintenance et du développement de la base et de sa documentation

 La base de données a été développée avec le code Thermo-Calc. Des tentatives de conversion de la base en format 
FACTSAGE ont été entreprises.

https://www.oecd-nea.org/science/taf-id/

TAF-ID Thermodynamics of Advanced Fuels – International Database (2013-2017: Phase 1)

https://www.oecd-nea.org/science/taf-id/
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FUELBASE (2005-2013)  Projet TAF-ID Phase 1 (2013-2017)
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206 Binaires
76 Ternaires

41 Elements

 Introduction de 85 binaires et 33 ternaires
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 Interprétation de l’essai VERDON 1

 Traitement thermique sur un combustible UO2 irradié gainé avec un alliage M5 (T max = 2600°C)

Geiger et al, J. Nucl. Mater. 522 (2019) 294

Etat final

Etat initial

Taux de relâchement des produits de fission

Présence d’une phase liquide
La gaine a « disparu »

 Relâchement différent en fonction de l’atmosphère

Exemple d’application 1: 
Physico-chimie du combustible irradié en situation  d’accident grave 
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 Interprétation de l’essai VERDON 1
 Calculs thermodynamiques avec la TAF-ID: 19 éléments

Exemple d’application 1: 
Physico-chimie du combustible irradié en situation  d’accident grave 
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Début fusionDébut formation
(U,Zr)O2

Image SE U Zr

2600°C

 Diffusion du Zr dans les fissures
 Formation d’un liquide (U,Zr)O2-x (zones denses claires)

Exemple d’application 1: 
Physico-chimie du combustible irradié en situation  d’accident grave 
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Exemple d’application 1: 
Physico-chimie du combustible irradié en situation  d’accident grave 
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 Interprétation de l’essai VERDON 1
 Calculs thermodynamiques avec la TAF-ID: 19 éléments

 Bon accord calc./exp.:
- Arrêt du relâchement du Mo quand on passe en atmosphère réductrice, puis reprise à + haute T
- Relâchement du Ba 
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13COMMISSARIAT À L’ÉNERGIE ATOMIQUE ET AUX ÉNERGIES ALTERNATIVES

►26 fuel pellets/26 CPUs : 1 slice per pellet, 1 slice per CPU, 1417 nodes per pellet

CPU time of the 3.5D simulation ~ CPU time of 3D pellet fragment

total CPU time ~ 20h : thermomechanics (~8h) + thermochemistry (~12h)

First promising results obtained on a 3.5D simulation of a long power ramp with TAF-ID
(C. Introïni & al., NuMat 2018, Seattle)

The results illustrate the capacity and robustness of ALCYONE/OpenCalphad to simulate complex 
in-reactor power ramp using thermodynamics data coming from TAF-ID database

Exemple d’application 2:
Physico-chimie du combustible irradié dans les Fuel Performance Codes



16 octobre 2019Commissariat à l’énergie atomique et aux énergies alternatives Auteur
14COMMISSARIAT À L’ÉNERGIE ATOMIQUE ET AUX ÉNERGIES ALTERNATIVES

►26 fuel pellets/26 CPUs : 1 slice per pellet, 1 slice per CPU, 1417 nodes per pellet

CPU time of the 3.5D simulation ~ CPU time of 3D pellet fragment

total CPU time ~ 20h : thermomechanics (~8h) + thermochemistry (~12h)

First promising results obtained on a 3.5D simulation of a long power ramp with TAF-ID
(C. Introïni & al., NuMat 2018, Seattle)

The results illustrate the capacity and robustness of ALCYONE/OpenCalphad to simulate complex 
in-reactor power ramp using thermodynamics data coming from TAF-ID database

Exemple d’application 2:
Physico-chimie du combustible irradié dans les Fuel Performance Codes
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Conclusion

15

 Les bases de données thermodynamiques de type Calphad sont des outils incontournables dans le domaine de 
l’énergie

 Le développement de cels outils est un travail de longue haleine qui gagne à être mutualisé via des 
collaborations nationales et internationales

 De plus en plus de couplages avec d’autres codes de calcul sont mis en œuvre
 Avec le code Open Calphad (B. Sundman) (EKINOX, ALCYONE, GERMINAL, PROCOR …)
 Amélioration de la prise en compte de la physico-chimie dans les codes multi-physiques

 Un axe important est l’évaluation des incertitudes sur les paramètres des modèles et leur propagation lors du 
calcul des données thermos avec ces modèles ainsi que leur propagation dans le cas d’un couplage avec 
d’autres codes multi-physiques

 L’utilisation de cels outils pour des systèmes complexes pose la question de la validation
 Phase 2 du projet TAF-ID (2019-2022)
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Développement de bases de données thermodynamiques

Couplage Calphad / ab-initio, DM, Monte Carlo …

Validation (TAF-ID Phase 2)

Développement de méthodes de mesure de données 
thermodynamiques pour les liquides (enthalpie, Cp)

Amélioration des codes de minimisation
(Open Calphad)

+ Estimation des incertitudes  Propagation

Couplage avec codes multiphysiques:
-Thermo-diffusion: DICTRA, EKINOX ...

- Fuel Performances Code: GERMINAL, ALCYONE
- Codes accidents graves

Thermal physical
properties of liquids

Démarche  Perspectives
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