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1 Einleitung

Zur Auslegung und zum Betrieb von Leichtwasserreaktoren werden mit Reaktorcodes statio-
nidre und transiente dreidimensionale (3D-) Rechnungen fiir den gesamten Reaktorkern
durchgefiihrt. Dazu gehoren die Berechnung des thermohydraulischen Zustands und des Neut-
ronenfeldes.

Die grundlegende Methode zur Bestimmung des Neutronenfeldes ist die stufenweise
Losung der Transportgleichung mit dem Neutronenfluss als gesuchter Funktion. Die unab-
hingigen Variablen des Neutronenflusses sind der Ort, die Bewegungsrichtung und die Ener-
gie der Neutronen und die Zeit. Fiir die deterministische Berechnung des Neutronenflusses
wird in der Regel die Energiegruppenniherung verwendet. Bei dieser Nidherung wird die E-
nergieabhédngigkeit des Neutronenflusses durch eine Diskretisierung des gesamten Energiebe-
reichs in Energieintervalle behandelt. Diese Energieintervalle werden Energiegruppen oder
auch nur Gruppen genannt. Es wird angenommen, dass die Gréfen, die den Neutronentrans-
port beschreiben, wie z. B. die Wirkungsquerschnitte, beziiglich der Energievariablen in jeder
Gruppe konstant, d. h., Treppenfunktionen sind. Diese GroBBen werden dann als Gruppenkon-
stanten bzw. Gruppendaten bezeichnet. Fiir die Wirkungsquerschnitte werden diese Daten
auch effektive Gruppenwirkungsquerschnitte genannt. Die {ibliche deterministische Neutro-
nentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns, in der diese Energiegruppenndherung
verwendet wird, ldsst sich in drei Stufen einteilen (sieche auch [55, 27]): In der Stufe 1 werden
die Gruppendaten fiir viele Energiegruppen (z. B. 190 Gruppen) erzeugt, in der Stufe 2 wer-
den aus diesen sogenannten Vielgruppendaten mit Zellcodes Daten fiir wenige Gruppen
(z. B. 2 oder 4 Gruppen) berechnet und in Stufe 3 wird mit diesen sogenannten Weniggrup-
pendaten die Neutronenfeldberechnung iiber einem groben Raumgitter fiir den gesamten Re-
aktorkern ausgefiihrt. Die Aufbereitung der effektiven Neutronengruppenwirkungsquerschnit-
te in Stufe 2 erfolgt standardméBig mit stationdren zweidimensionalen (2D) Zellcodes.

Die zweidimensionale Berechnung der Gruppenwirkungsquerschnitte ist in der Regel
ausreichend, da die Geometrie und die Materialzusammensetzung der Brennelemente in den
meisten Féllen weitgehend unabhédngig von der vertikalen Richtung des Reaktorkerns sind.
Bei dieser 2D-Behandlung wird fiir eine horizontale Ebene des Reaktors die Rechnung ausge-
fiihrt. StandardméBig wird die Ebene in Bereiche (z. B. in die einzelnen Brennelemente) un-
terteilt, die in der Regel mit Reflexions- oder periodischen Randbedingungen berechnet wer-
den. In der vertikalen Richtung wird angenommen, dass sich die fiir das betrachtete Brenn-
element definierte Stabstruktur nach oben und nach unten bis ins Unendliche fortsetzt. In vie-

len Fiéllen ist dieses Standardmodell eine gute Ndherung. Bei Brennelementen mit ausgeprag-
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ter dreidimensionaler Abhdngigkeit in der geometrischen Anordnung oder in der Materialzu-
sammensetzung (z. B. partiell eingetauchte Regelstibe) wird gegebenenfalls zwischen den in
unterschiedlichen Ebenen zweidimensional berechneten Werten geeignet interpoliert.

Fiir die Berechnung des gesamten Reaktorkerns (Berechnungsstufe 3) von Leichtwas-
serreaktoren und ihres transienten Verhaltens wurde an den Instituten des heutigen For-
schungszentrums Dresden-Rossendorf (FZD) der reaktordynamische Code DYN3D [21, 22]
entwickelt. Mit DYN3D wird das Neutronenfeld des gesamten Reaktorkerns in Zweigruppen-
Diffusionsndherung nach der nodalen Methode berechnet. Fiir solch eine Rechnung wird der
Reaktorkern fiir alle drei Raumrichtungen in ein Gitter unterteilt. Die Raumelemente dieses
Gitters werden als Nodes bezeichnet. Als Eingangsdaten benotigt DYN3D fiir jedes Node und
zwei Energiegruppen Neutronenwirkungsquerschnitte, die iiber das Node gemittelt sind. Die-
se gemittelten oder sogenannten effektiven Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir die Nodes
werden in der zweiten Stufe mit dem zweidimensionalen Zell- und Abbrandprogramm HE-
LIOS [57] erzeugt. HELIOS verwendet die mit dem Programm mitgelieferten und nach der
Stufe 1 bestimmten Gruppendaten. Das Neutronenfeld bestimmt HELIOS mit der Methode
der ErststoBwahrscheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode [30] berechnet werden.

Ziel dieser Arbeit war es, einen 3D-Zellcode zu entwickeln, mit diesem Code typische
3D-Effekte im Reaktorkern zu untersuchen, fiir ausgesuchte dreidimensionale geometrische
Konstellationen die Zweigruppenwirkungsquerschnitte dreidimensional zu berechnen und
damit die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung zu bewerten. Dazu sollten sowohl eine
2D- als auch eine 3D-Variante des Zellcodes entwickelt werden, die beide dasselbe Losungs-
verfahren wie HELIOS nutzen. Unter Verwendung derselben Methode zur Berechnung des
Neutronentransportes ist es somit moglich, auf einer einheitlichen Datengrundlage in 2D- und
3D-Vergleichsrechnungen die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung fiir die Reaktordy-

namik zu bewerten. Der Inhalt dieser Arbeit ldsst sich daher in zwei Aufgaben einteilen:

1. Entwicklung eines 2D/3D-Zellcodes zur Berechnung des Neutronentransports in
Brennelementen unter Verwendung der Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten,

die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden.

2. Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen Datenaufbereitung gemittelter
oder sogenannter effektiver Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir Reaktorcodes mit

dem entwickelten Zellcode fiir ausgesuchte 3D-Fille.

Fiir die erste Aufgabe wurde im Rahmen dieser Arbeit der Zellcode TransRay [4] entwickelt,

und zwar eine zweidimensionale Variante TransRay2D und eine dreidimensionale Variante
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TransRay3D. TransRay2D verwendet die zwei- und TransRay3D die dreidimensionale Ray-
Tracing-Methode. Fiir die zweite Aufgabe konnte somit auf einer einheitlichen Datengrundla-
ge in Vergleichsrechnungen zwischen TransRay2D und TransRay3D die Notwendigkeit einer
dreidimensionalen Datenaufbereitung fiir die Reaktordynamik bewertet werden.

Die mathematischen Berechnungsmethoden wurden im Zwei- und Dreidimensionalen
formuliert, die numerischen Losungsverfahren erstellt und die Algorithmen in der Program-
miersprache FORTRAN in den 2D/3D-Zellcode TransRay implementiert. Die 2D- und die
3D-Formulierung wurden dquivalent gewihlt, so dass die 2D- und 3D-Rechnungen mit
TransRay auf einem moglichst einheitlichen Algorithmus verglichen werden konnten. Fiir den
Geometrieteil des Programms wurde das Geometriemodul eines Monte-Carlo-Codes genutzt.
Aufgrund der hohen Rechenzeiten fiir das Ray-Tracing wurde dieses in der 3D-Variante von
TransRay parallelisiert.

Das Programm TransRay wurde an einfachen 2D-Testaufgaben verifiziert. Unter-
schiedliche Datensédtze makroskopischer Vielgruppenwirkungsquerschnitte, die Eingangsda-
ten von TransRay sind, wurden getestet.

Um die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung der Wirkungsquerschnitte zu bewerten,
war es naheliegend, Anordnungen im Reaktorkern zu untersuchen, bei denen der Neutronen-
fluss oder die Wirkungsquerschnitte eine ausgeprigte Abhéngigkeit von der dritten Raumdi-
mension, d. h. von der axialen Richtung des Reaktors, aufweisen. Treten in solchen Fillen
starke Flussgradienten auf oder spielt die anisotrope Streuung eine groflere Rolle, so ist statt
der Diffusionsndherung die Transporttheorie anzuwenden. Geeignete Kandidaten sind zum
Beispiel Brennelemente, in denen Absorbergrenzen oder Dampfblasen auftreten. Mit einem
reaktordynamischen Programm wie DYN3D miissen solche Félle zum Beispiel behandelt
werden, wenn das Neutronenfeld beim Ein- oder Ausfahren der Regelstibe oder bei einem
Borverdiinnungsstorfall berechnet wird. Im ersten Fall sind die Enden der eingetauchten Re-
gelstibe scharfe Absorbergrenzen. Beim Borverdiinnungsstorfall kann eine relativ scharf be-
grenzte Borverdiinnungsfront den Reaktorkern durchlaufen, welche eine sich bewegende Ab-
sorbergrenze darstellt. Dampfblasen konnen bei einem Storfall auch in Form von lokal be-
grenztem Kiihlmittelsieden auftreten.

In dieser Arbeit werden fiir einen Druckwasser-Referenzreaktor folgende 3D-Proble-
me untersucht: Ein teilweise eingetauchter Regelstab und Void um einen Brennstab. Im Vo-
kabular der Kerntechnik bedeutet Void iiblicherweise, dass der Moderator Dampfblasen ent-
halt. Hier wird zusétzlich der Grenzfall betrachtet, dass der Dampf die Dichte Null hat, d. h.,

gleich Vakuum ist. Void bedeutet demnach in dieser Arbeit entweder Vakuum oder Dampf.
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Der Reaktorkern des betrachteten Druckwasserreaktors besteht aus Brennelementen,
deren Querschnittsfliche in der horizontalen Ebene ein Quadrat ist mit der Seitenldnge
21.42 cm. Wird im Programm DYN3D fiir ein Node in dieser horizontalen Ebene ein ganzes
Brennelement gewdhlt, so sind 24 cm eine typische Hohe fiir das Node. Das Node ist demzu-
folge ein Quader mit den MafBlen 21.42 cm x 21.42 cm x 24 cm.

Als Zelle wird in dieser Arbeit der gesamte Bereich bezeichnet, liber den die Trans-
portrechnung ausgefiihrt wird. Fiir die Zellen der 3D-Probleme wird die H6he von 24 cm ge-
wiahlt. In der horizontalen Ebene des Reaktorkerns wird allerdings nur ein Teil eines Brenn-
elements betrachtet, so dass der Rechenaufwand deutlich geringer ist, als wenn das gesamte
Brennelement in dieser Ebene berechnet wird. Dies dient dazu, das Programm TransRay3D
vorerst an weniger unfangreichen 3D-Problemen zu verifizieren.

Beim ersten 3D-Fall wird der eingetauchte Regelstab mit unterschiedlichen Eintauch-
tiefen betrachtet, der von 8 Nachbarbrennstdben umgeben ist. Damit hat die 3D-Zelle die Ma-
Be 3.78 cm x 3.78 cm x 24 cm. Diese 3D-Zelle ist ein vereinfachtes Modell fiir einen 24 cm
hohen Abschnitt eines ganzen Brennelements, in das die 25 Regelstidbe eingefahren sind und
in dem diese Regelstébe in diesen Hohenabschnitt eingetaucht sind.

Das zweite 3D-Problem des Brennstabs mit Void wird mit und ohne die acht ndchsten
Nachbarbrennstibe betrachtet. Um die Nachbachbrennstidbe ist boriertes Wasser. Demnach
hat die 3D-Zelle die Mafle 3.78 cm x 3.78 cm x 24 cm bzw. 1.26 cm x 1.26 cm x 24 cm. Die
3D-Zellen mit Void sind ein vereinfachtes Modell fiir einen 24 cm hohen Abschnitt eines
ganzen Brennelements, in dem keine Regelstibe und im Moderator Dampfblasen sind. Der
einzelne Brennstab mit Void kann als der Grenzfall des Nodes angesehen werden, bei dem
alle Stibe des Brennelements in einer Hohenschicht nur von Void umgeben sind.

Alle Probleme werden zum Vergleich der Ergebnisse auch mit den Standardprogram-
men HELIOS (2D) und MCNP [8] (3D) nachgerechnet. Fiir die 3D-Zellen werden die Ab-
hiangigkeit des Multiplikationsfaktors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise von der Hohe des Voids um
den Brennstab untersucht (siche auch [5]). Die dreidimensional berechneten Zweigruppen-
querschnitte werden mit drei tiblichen Ndherungen verglichen: Die lineare Interpolation, die
Interpolation mit zusétzlicher Flusswichtung und die Homogenisierung.

Bei der Hohe von 24 cm zeigte sich beim 3D-Problem des eingetauchten Regelstabes,
dass die Interpolation mit Flusswichtung eine gute Niherung ist. Demnach ist eine
3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte nicht notwendig. Beim Testfall

des einzelnen Brennstabs, der von Void umgeben ist, zeigte sich, dass die drei Ndherungen
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fiir die Zweigruppenquerschnitte unzureichend sind. Demnach ist eine 3D-Datenaufbereitung
notwendig. Damit ldsst sich allgemein abschidtzen, dass flir Phasengrenzfliachen {iber einen
grofleren Bereich des Reaktors eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquer-
schnitte notwendig sein kann.

TransRay konnte zur dreidimensionalen Datenaufbereitung effektiver Neutronengrup-
penwirkungsquerschnitte flir das reaktordynamische Programm DYN3D verwendet werden.
Fiir diese Verwendung miissten TransRay weiter ausgebaut und die Rechenzeiten der dreidi-
mensionalen Rechnungen reduziert werden. Neben der Datenaufbereitung kann TransRay zur
Untersuchung anderer, spezieller Fragestellungen, die mit dreidimensionalen Effekten des

Neutronentransports verbunden sind, angewandt werden.

Der Inhalt dieser Arbeit gliedert sich in folgende Kapitel:

In Kapitel 2 werden zunéchst die drei Stufen der iiblichen deterministischen Neutronentrans-
portberechnung des gesamten Reaktorkerns beschrieben. Danach werden Methoden zur Be-
rechnung des Neutronentransports in der Reaktorphysik betrachtet, die allgemein und in den
Zell- und Reaktorcodes verwendet werden.

Kapitel 3 beschreibt die mathematische Formulierung zur Berechnung des
Neutronentransports im Programm TransRay. Abschnitt 3.1 beginnt mit der Formulierung der
Neutronentransportgleichung, der Beschreibung der Energiegruppenniherung und einer Skiz-
zierung, wie die Eigenwertform der Transportgleichung in TransRay innerhalb der Kritikali-
tiatsrechnung gelost wird. Die StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen werden in Abschnitt 3.2
hergeleitet und die Koeffizienten dieses linearen Gleichungssystems, die Stowahrscheinlich-
keiten bzw. die entsprechenden Koeffizienten bei Vakuumregionen, in Abschnitt 3.3 mit der
Ray-Tracing-Methode bestimmt. AnschlieBend wird das lineare Gleichungssystem fiir den
Fall einer Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen und fiir den Fall der Kopp-
lung von Teilgebieten einer Zelle nach der Interface-Current-Methode geldst. In Abschnitt 3.4
werden mit der inversen Potenzmethode, welche in TransRay als dulere Iteration verwendet
wird, die Neutronengruppenfliisse (die Eigenfunktion) und der Multiplikationsfaktor k (der
grofite Eigenwert) als Losung der Eigenwertgleichung berechnet. In Abschnitt 3.5 werden aus
den berechneten Gruppenfliissen und den makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnit-
ten, die Eingangsdaten des Programms TransRay sind, effektive Gruppenwirkungsquerschnit-
te fiir die Zelle berechnet.

Kapitel 4 geht zunichst auf die Datenaufbereitung, die Geometrieeingabe und das

Ray-Tracing in TransRay ein. Die Funktionen der entscheidenden Prozeduren von TransRay
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werden erldutert, ihre Struktur innerhalb von TransRay beschrieben und in Baumdiagrammen
dargestellt. Weiterhin werden die mdglichen Geometrien genannt, die mit TransRay berechnet
werden kénnen. Der Ablauf der dulleren Iteration in TransRay, welche nach der inversen Po-
tenzmethode aus Abschnitt 3.4 erfolgt, wird anhand eines Flussdiagramms beschrieben.

Kapitel 5 zeigt die Ergebnisse. Abschnitt 5.1 beschreibt, wie bei den TransRay- und
HELIOS-Rechnungen die Zellen rdumlich unterteilt werden. In Abschnitt 5.2 wird auf die
Aufbereitung der makroskopischen Gruppenquerschnitte fiir TransRay eingegangen. Ab-
schnitt 5.3 behandelt das Babcock und Wilcox UQ, Kritikalitdts-Benchmark. Aus der Be-
rechnung dieses 2D-Benchmarks werden zunichst einige allgemeine Schlussfolgerungen be-
zliglich der Konvergenz in TransRay, der Rechenzeiten und der ersten Ergebnisse von Trans-
Ray gezogen. Die Vielgruppenquerschnitte werden zum einen mit der Programmkette NJOY -
TRANSX [32, 31] und zum anderen mit HELIOS aufbereitet und die Unterschiede in den
Querschnitten illustriert. Mit diesen Vielgruppenquerschnitten werden mit TransRay die
Gruppenfliisse und effektiven Zweigruppenquerschnitte berechnet und Differenzen in den
Ergebnissen dargestellt. Abschnitt 5.4 stellt die Ergebnisse der Zellrechnungen zum Druck-
wasser-Referenzreaktor dar. Fiir die TransRay-Rechnungen wird die Datenaufbereitung mit
HELIOS durchgefiihrt. In Abschnitt 5.4.1 wird TransRay am 2D-Problem des unendlich lan-
gen Brennstabelements verifiziert. Abschnitt 5.4.2 behandelt die 3D-Probleme. Zunichst
werden Vorbemerkungen gemacht zu den Randbedingungen, zum 3D-Geometriemodell in
TransRay und zu den drei iiblichen Néaherungen fiir die gemittelten Zweigruppenquerschnitte
(lineare Interpolation, Interpolation mit Flusswichtung und Homogenisierung). Daraufhin
wird der Regelstab mit unterschiedlichen Eintauchtiefen betrachtet, der von 8 Nachbarbrenn-
staben umgeben ist. Als zweites 3D-Problem wird der Brennstab untersucht, um den der Mo-
derator in der Hohe nach und nach durch Void ersetzt wird. Fiir dieses Problem werden zwei
Félle behandelt: Als erstes wird ein Brennstab mit Void untersucht, der von 8 Brennstdben
ohne Void umgeben ist. Als zweites wird ein einzelner Brennstab mit Void untersucht. Die
gemittelten Zweigruppenquerschnitte fiir unterschiedliche Eintauchtiefen des Regelstabes
bzw. fiir unterschiedliche Hohen des Voidbereichs werden dreidimensional berechnet und mit
den drei Niaherungen verglichen. Aus diesem Vergleich wird fiir die betrachteten
3D-Probleme die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte
bewertet.

Kapitel 6 fasst die wesentlichen Inhalte und Ergebnisse dieser Arbeit zusammen. Am
Ende gibt Kapitel 7 einen kurzen Ausblick auf mdgliche Erweiterungen und Anwendungen

von TransRay.



2 Methoden zur Berechnung des Neutronentransports in der Reaktorphysik

Abschnitt 2.1 beschreibt die Kette der {iblichen Neutronentransportberechnung des gesamten
Reaktorkerns von Leichtwasserreaktoren (siche auch [55, 27]), um die Funktion der Zellcodes
innerhalb dieser Kette zu verdeutlichen. In Abschnitt 2.2 werden Methoden zur Berechnung
des Neutronentransports in der Reaktorphysik betrachtet, die allgemein und in den Zell- und

Reaktorcodes verwendet werden.

2.1 Die Kette der Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns von
Leichtwasserreaktoren

Die grundlegende Methode bei der Bestimmung des Neutronentransportes im gesamten Reak-
torkern ist die stufenweise Losung der Transportgleichung mit dem Neutronenfluss als ge-
suchter Funktion in den unabhéngigen Variablen Ort, Bewegungsrichtung, Energie und Zeit.
Die Kette der iiblichen Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns ldsst sich
grob in drei Stufen einteilen:

1. In der ersten Stufe werden aus gemessenen Daten der Neutron-Kern-Wechsel-
wirkungen (kurz Kerndaten genannt), die in sogenannten evaluierten Kerndatenbibliotheken

(z. B. ENDF/B, JEF oder JENDL) stehen, mikroskopische Punktdaten (Abbildung 1) oder
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Abbildung 1: Mikroskopische Wirkungsquerschnitte fiir das Nuklid U-235 aufbereitet mit
dem Programm JANIS'-2.1 [42] unter Verwendung der Kerndatenbibliothek ENDF/B-VL.8.

" JANIS (Java-based Nuclear Information Software) ist ein Programm, um Daten aus Kerndatenbibliotheken im
ENDF-6-Format grafisch darzustellen, zu vergleichen und mit diesen Daten zu operieren.

9
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Abbildung 2: Mikroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte (31 Gruppen)
fiir das Nuklid U-235 berechnet mit dem Programm NJOY [32].

Vielgruppendaten (Abbildung 2) erzeugt. Die mikroskopischen Querschnitte in Abbildung 1
und 2 sind in der iiblichen Einheit barn angegeben. Es gilt 1 barn = 10>* cm®. Bei den Punkt-
daten sind die kernphysikalischen Daten direkt an sogenannten Energiepunkten, d. h. fiir be-
stimmte Neutronenenergien, gegeben. Die Werte der kernphysikalischen Grof3en fiir Neutro-
nenenergien zwischen zwei Energiepunkten werden durch geeignete Interpolation erhalten.
Mit Punktdaten werden die Resonanzen in den Wirkungsquerschnitten besser aufgelost als
mit Gruppendaten.

Gruppendaten werden erzeugt, wenn der Neutronenfluss mit der Energiegruppennihe-
rung berechnet wird. Die Verwendung von Gruppendaten ist iiblich bei der deterministischen
Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns. Zur Erstellung von Gruppendaten
muss von vornherein ein Neutronenflussspektrum angenommen werden, welches problemab-
hingig gewdhlt und mit dem innerhalb jeder Energiegruppe der mikroskopische Wirkungs-
querschnitt gewichtet wird. In Abbildung 3 ist als Beispiel ein Neutronenflussspektrum ge-
zeigt, das im Programm NJOY [32] vorgegeben werden kann. Dieses Spektrum wurde ver-
wendet, um die mikroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte in Abbildung 2 zu erzeugen.

Zusammen mit den Kerndichten der einzelnen Nuklide berechnet das Programm
TRANSX [31] die makroskopischen Gruppenquerschnitte fiir jede Materialzone. Fiir das
quadratische Brennstabelement aus Abbildung 5 zeigt Abbildung 4 die TRANSX-Werte fiir
den Brennstoffbereich. Mit diesen makroskopischen Querschnitten und denen der Hiille und
des Moderators wurde mit TransRay das einzelne Brennstabelement aus Abbildung 5 berech-

net, wobei an den AuBlenseiten des Brennstabelements Reflexionsrandbedingungen ange-
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nommen wurden. Die normierten Flussspektren fiir 31 Energiegruppen sind fiir den Bereich
des Moderators und des Brennstoffs in Abbildung 3 im Vergleich zum NJOY-Spektrum dar-
gestellt.

1E+2

1E+1 A

1E+0

1EA - S|

el A o —lnputNJoy |
/ i — Output TransRay Moderator
183 /* ****** — Output TransRay UO2 |~

| | | | |
1E-4 1E-3 1E-2 1E-1 1E+0 1E+1 1E+2 1E+3 1E+4 1E+5 1E+6 1E+7

Fluss (relative Einheit)

Energie (eV)

Abbildung 3: Neutronenflussspektrum im UO, Brennstab und im Moderator um den Brenn-
stab fiir ein Brennstabelement des Druckwasser-Referenzreaktors; Annahme
des Programms NJOY fiir die Gruppenkondensation und das Ergebnis aus
TransRay fiir 31 Gruppen.
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Abbildung 4: Makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte (31 Gruppen) fiir den Brenn-
stab (UO; mit 1.9 % Anreicherung U-235) des Brennstabelements des Druck-
wasser-Referenzreaktors berechnet mit dem Programm TRANSX.
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2. In der zweiten Stufe werden mit den

Vielgruppendaten beziehungsweise den Punkt-

daten Weniggruppendaten erzeugt. Dafiir wer-

@ Brennstoff e Teilbereiche des Reaktorkerns ausgewihlt
© Hiie und mit sogenannten Zellcodes iiber jeden

@ Moderator Teilbereich eine separate Transportrechnung

ausgefiihrt. Der jeweils betrachtete Teilbereich

Abbildung 5: Brennstabelement des Druck-
wasser-Referenzreaktors (verhdltnisgleich)

wird in dieser Arbeit als eine Zelle bezeichnet.

Somit kann eine Zelle z. B. ein ganzes Brenn-

element sein, wie in Abbildung 6 dargestellt, oder ein Teil eines Brennelements, wie z. B. das

einzelne Brennstabelement in Abbildung 5. In Kapitel 5 werden als Zellen Anordnungen von

Brenn- und Regelstabelementen wie aus Abbildung 5 und 7 betrachtet.

Abbildung 6 zeigt einen horizontalen Schnitt durch
ein Brennelement des Druckwasser-Referenzreaktors. Je-
des Brennelement besteht aus 264 Brennstiben und 25
Fiihrungsrohren, von denen 24 fiir die Regelstibe verwen-
det werden. Das Brennelement setzt sich demnach bei ge-
zogenen Regelstiben aus 264 Brennstab- und 25 Fiih-
rungsrohrelementen und bei eingetauchten Regelstiben
aus 264 Brennstab-, 24 Regestabelementen und 1 Fiih-

rungsrohrelement zusammen. Die 289 Elemente sind in
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Abbildung 6: Brennelement

einem 17x17 quadratischen Gitter angeordnet. Die Kanten- ~ des Druckwasser-Referenzre-

aktors mit Regelstdben (ver-

linge des Brennelements ist 17-1.26 cm =21.42 cm. Ab-  pjinisgleich;  horizontaler

bildung 7 zeigt die Abmessungen des Regelstabelements. Schnitt).

1.26 cm

1.125 cm
0.968 cm

. Absorber
|
1.225 cm () Stahlhiille
0.772 cm . Moderator
. Flhrungsrohr

Abbildung 7: Regelstabelement des Druckwasser-
Referenzreaktors (verhéltnisgleich).

Bei der Erzeugung der We-
niggruppendaten werden die Wir-
kungsquerschnitte  innerhalb  der
Transportrechnung iiber die gesamte
Zelle oder iiber Teilbereiche der Zel-
le, d. h. iiber die Materialien (Brenn-
stoff, Moderator, Konstruktionsma-
terialien), rdumlich homogenisiert
und auf wenige Energiegruppen

kondensiert. Die Mittelungsvor-
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schrift zur Berechnung dieser sogenannten effektiven Gruppenwirkungsquerschnitte der ho-
mogenen Mischung kann zum Beispiel, wie in dieser Arbeit, so gewihlt werden, dass die
Neutronen-Reaktionsraten innerhalb der homogenisierten Volumina und kondensierten Ener-
giegruppen erhalten bleiben und somit in der nachfolgenden Berechnungsstufe 3 gut appro-
ximiert werden. Im Grunde genommen kann dieser Prozess der Homogenisierung und Kon-
densierung von Gruppenquerschnitten in mehreren Schritten ausgefiihrt werden. In Abbildung
8 sind die iiber die Zelle, welche hier das einzelne Brennstabelement ist, gemittelten Wir-
kungsquerschnitte zu sehen, die mit TransRay berechnet wurden. Das heif3t, die Vielgruppen-
querschnitte (hier 31 Gruppen wie in Abbildung 4) wurden iiber den Brennstoff, die Hiille
und den Moderator homogenisiert und von 31 Gruppen auf zwei Gruppen kondensiert. Das

Resultat sind die Zweigruppenquerschnitte in Abbildung 8.
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Abbildung 8: Makroskopische Wirkungsquerschnitte homogenisiert iiber das gesamte Brenn-
stabelement (Brennstoff aus UO; mit 1.9 % Anreicherung U-235, Hiille und
Moderator) und kondensiert auf 2 Gruppen (Gruppengrenze bei 0.215 eV), be-
rechnet mit dem Programm TransRay.

3. In der dritten Stufe wird schlieBlich mit den aus der Stufe 2 gelieferten Weniggrup-
pendaten, die z. B. fiir jedes einzelne Brennelement gegeben sind, die Neutronenfeldberech-
nung, oftmals in Diffusionsndherung, fiir den gesamten Reaktorkern (Abbildung 9) ausge-
fiihrt. Berechnet werden dabei der Neutronenfluss und der effektive Multiplikationsfaktor des
Reaktors als Eigenwert. Die Neutronenflussverteilung iiber einem Raumgitter des gesamten
Reaktorkerns und fiir wenige Energiegruppen ist dann das Endergebnis aller Stufen der Neut-
ronenfeldberechnung (Abbildung 10). Daraus konnen dann die Leistungsverteilung und wei-
tere physikalische Grofen fiir den Reaktor abgeleitet werden.

Zusammengefasst gilt fiir die {ibliche deterministische Neutronentransportberechnung

des gesamten Reaktorkerns, in der ausschlieSlich Gruppendaten verwendet werden, dass in
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Stufe 1 die Vielgruppendaten fiir alle Energie-
gruppen erzeugt werden und in den Stufen 2 und
3 die Neutronentransportgleichung mit Gruppen-
daten stufenweise geldst wird.

Am FZD wird in der ersten Stufe fiir die
Erzeugung von Gruppendaten das Programm
NJOY benutzt. Darauthin kdénnen mit dem Pro-
gramm TRANSX zusammen mit den problemab-
hiangigen Kerndichten der Nuklide makroskopi-
sche Gruppenquerschnitte berechnet werden.

In der zweiten Stufe wird am FZD das
zweidimensionale Zell- und Abbrandprogramm
HELIOS [57] eingesetzt. HELIOS verwendet die
mit dem Programm mitgelieferten Gruppendaten,

die gemdl der Stufe 1 bestimmt worden sind. Der

Abbildung 9: Horizontalquerschnitt
durch den Druckwasser-Referenz-
reaktor mit Brennelementen unter-
schiedlicher ~Anreicherung. In die
Brennelemente mit blauem Punkt kon-
nen Regelstdbe eingefahren werden.

zweidimensionale Neutronentransport wird mit reflektierenden Randbedingungen und vielen

Energiegruppen (190 oder 47) fiir jedes einzelne Brennelement berechnet. Dabei werden je-

weils unterschiedliche Zustdnde betrachtet, die sich in Abbrand, Brennstofftemperatur, Kiihl-

mitteltemperatur, -dichte und Borkonzentration unterscheiden. Am Ende dieser Zellrechnun-

Abbildung 10: 2D-Neutronenflussverteilung fiir eine spezielle Gruppe iiber der Querschnitts-
flache eines Reaktors, berechnet mit dem Programm DYN3D [21, 22].
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gen werden effektive Zweigruppenkonstanten fiir das Brennelement durch Homogenisierung
und Kondensation auf zwei Energiegruppen generiert. Das Programm HELIOS entspricht
dem heutigen Stand deterministischer Zellcodes.

Fiir die Berechnung des gesamten Reaktorkerns (Berechnungsstufe 3) von Leichtwas-
serreaktoren und ihres transienten Verhaltens wurde an den Instituten des heutigen FZD der
Code DYN3D [21, 22] entwickelt. DYN3D behandelt die 3D-Neutronenkinetik fiir quadrati-
sche und hexagonale Brennelementgeometrie. Die Neutronenkinetik ist gekoppelt mit einem
Zweiphasen-Thermohydraulik-Modell. Unter Verwendung von effektiven Zweigruppenkon-
stanten wird mit DYN3D eine reaktordynamische Berechnung des gesamten Reaktorkerns

ausgefithrt. DYN3D wird zur Transientenanalyse von Leichtwasserreaktoren eingesetzt.

2.2 Methoden zur Berechnung des Neutronentransports

In Abschnitt 2.1 wurden drei Stufen zur Berechnung des Neutronenfeldes fiir den ge-
samten Reaktorkern beschrieben. In der zweiten Stufe muss mit den Zellcodes und in der drit-
ten Stufe mit den Reaktorcodes der Neutronentransport berechnet werden.

In der dritten Stufe berechnet der Reaktorcode DYN3D [21, 22] das Neutronenfeld fiir
den gesamten Reaktorkern in Zweigruppen-Diffusionsnédherung nach der nodalen Methode.
Der Reaktorkern wird dabei in ein grobes Raumgitter unterteilt und jedes Raumelement (No-
de) entspricht einem bestimmten Hohenabschnitt eines Bereiches in der horizontalen Ebene,
der z. B. ein Teil eines Brennelements oder ein ganzes Brennelement ist. DYN3D wird um
zwei Optionen erweitert. Zur Berechnung des Neutronenfeldes konnen erstens mehr als zwei
Energiegruppen und zweitens statt der Diffusionsnidherung die SP;-Methode [7] (simplified
P;-Methode) verwendet werden. Weitere Beispiele nodaler Programme, mit denen die dritte
Stufe ausgefiihrt wird, sind PANBOX [6], PARCS [14], QUABOX-CUBOX [28] und SI-
MULATE [3]. Die SP3;-Methode wurde ebenfalls in PARCS [29] und SIMULATE integriert.

In der zweiten Stufe bestimmt der Zellcode HELIOS [57] den Neutronentransport mit
der Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet
werden. Weitere Zellcodes, die u. a. die Methode der Erststowahrscheinlichkeiten verwen-
den, sind WIMSS (AEA Technology Winfrith) DRAGON (Ecole Polytechnique de
Montréal), RESMOD (IKE Stuttgart), APOLLO-2 (CEA Cadarache and Saclay) und
GTRAN2 (Department of Nuclear Engineering, University of California, Berkeley). Bei den
Codes DRAGON [38] und GTRAN2 wurden Versuche unternommen, die Erststo3wahr-
scheinlichkeiten mit der Ray-Tracing-Methode in drei Dimensionen zu berechnen. Der Code
GTRAN2 berechnete zundchst die ErststoBwahrscheinlichkeiten mit der Ray-Tracing-

Technik fiir allgemeine 2D-Geometrien, wobei der Teil fiir das Ray-Tracing parallelisiert
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wurde [51]. Spater wurde in GTRAN?2 die ErststoBwahrscheinlichkeitsmethode auf drei Di-
mensionen erweitert [52, 53] und einschlieBlich der 2D-Variante in den Code MAGGEN-
TA [59] integriert. Zusitzlich wurde die Methode der Charakteristiken fiir die numerische
Losung der Transportgleichung in 2D eingefiihrt [19, 20, 45] und anschlieBend in das Code-
System MAGG-SCALE [44] integriert [45]. Dieses koppelt den Code MAGGENTA, welcher
die ErststoBwahrscheinlichkeitsmethode fiir allgemeine 2D- und 3D-Geometrien anwendet,
mit dem Code-System SCALE [41]. In den Zellcode DRAGON, mit dem die quadratische
Brennelementgeometrie von CANDU-Reaktoren berechnet wird, wurde ebenfalls die Erst-
stoBwahrscheinlichkeitsmethode in drei Dimensionen eingefiihrt [47]. Fir CANDU-
Reaktoren ist eine 3D-Behandlung notwendig, da zum Beispiel die Regelstibe senkrecht zu
den Kanélen der Brennelemente stehen. Auch in DRAGON wurde inzwischen die Methode
der Charakteristiken eingefiihrt [48]. Es wird versucht, die Methode der Charakteristiken auf
allgemeine dreidimensionale Geometrien anzuwenden [60]. CASMO [26] ist ein weiteres
Beispiel fiir einen Zellcode, der die Methode der Charakteristiken verwendet.

Ob fiir den Zellcode TransRay die Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten zur Be-
handlung der zweiten Aufgabe dieser Arbeit (siche Seite 4) geeignet ist, l4sst sich nach einer
Unterteilung der allgemein verwendeten Losungsmethoden fiir die Transportgleichung beur-
teilen. Grundsétzlich gibt es zur Behandlung der Neutronentransportgleichung deterministi-
sche Methoden und die Monte-Carlo-Methode. Die deterministischen Transportmethoden
konnen in drei Kategorien unterteilt werden, je nachdem welche Form der Transportgleichung

zugrunde gelegt wird [30],
die Integro-Differenzialform,
die Integralform oder
die Even-Parity-Form

der Transportgleichung. Die Integro-Differenzialform wird in Abschnitt 3.1.1 betrachtet, die
Integralform in Abschnitt 3.2.1. Fiir die erste Kategorie ist die Diskrete-Ordinaten-Methode
zur numerischen Losung der integro-differenziellen Form der Transportgleichung das haupt-
sdchlich angewandte Verfahren. Es gibt viele zwei- und dreidimensionale Standardprogram-
me, die auf dieser Methode fiir diverse Anwendungen beruhen. Bei der zweiten Kategorie, der
integralen Formulierung, wird die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten hdufiger genutzt als
die diskreten integralen Transportmethoden und die Kollokationsmethoden. Die Methode der
Charakteristiken gewinnt hier mehr und mehr an Bedeutung. Die Even-Parity-Form der

Transportgleichung wurde erst nach den anderen beiden Formen intensiv fiir numerische
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Rechnungen betrachtet. Bei ihr hat sich am meisten die Anwendung von Variationsmethoden
durchgesetzt, aus denen eine Vielzahl von Approximationstechniken abgeleitet werden kon-
nen.

Die Integro-Differenzialform kann Schwierigkeiten bereiten, weil negative Fliisse und
sogenannte Ray-Effekte auftreten [30]. Ray-Effekte sind Kurvenverldufe des Neutronenflus-
ses, die mit der Diskreten-Ordinaten-Methode berechnet werden und physikalisch unsinnig
sind. Sie treten auf in Ortsbereichen mit lokalen Neutronenquellen und sehr geringer Neutro-
nenstreuung und duflern sich z. B. in Form von physikalisch unbegriindeten Oszillationen im
Neutronenfluss. Finite-Elemente-Methoden fiir die Winkeldiskretisierung, wie sie mehr bei
Even-Parity-Methoden angewandt werden, mildern diese Ray-Effekte, eliminieren sie jedoch
nicht.

Es werden nun aus den drei Kategorien die
Diskrete-Ordinaten-Methoden,
StoBwahrscheinlichkeitsmethoden und
Even-Parity-Methoden

beziiglich ihrer numerischen Behandlung verglichen. Folgende Kriterien werden betrachtet:
Ortsdiskretisierung, Winkeldiskretisierung, Rechenzeit und Behandlung der anisotropen

Streuung.

Ortsdiskretisierung

Bei den Diskrete-Ordinaten-Methoden werden tiblicherweise Finite Differenzen und bei den
Even-Parity-Methoden Finite Elemente eingesetzt. Die Beschreibung komplizierter Geomet-
rien ist bei den Finiten Elementen standardmifig besser entwickelt, wihrend die am meisten
verwendeten Finite-Differenzen-Methoden noch auf reguldre Gitter angewiesen sind. Die
mathematische Beschreibung irreguldrer Gitter mit Finiten Differenzen ist bedeutend schwie-
riger. Auch bei den Diskrete-Ordinaten-Methoden werden vermehrt Finite Elemente einge-
fiihrt. Die Methode der Finiten Differenzen verkniipft den Flusswert eines Gitterpunktes mit
den Flusswerten benachbarter Gitterpunkte. Bei der Finiten-Elemente-Methode werden die
Flusswerte auf den Eckpunkten der finiten Elemente miteinander gekoppelt. Die Ortsdiskreti-
sierung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode hingegen entspricht genau der vorgegebenen
Geometrieunterteilung. Dies ist ein bedeutender Vorteil gegeniiber den beiden anderen Me-
thoden, da es erstens keine Geometrieeinschrinkungen gibt, zweitens der nach der Geomet-

rieeingabe zusitzliche Diskretisierungsformalismus entfdllt und drittens eine weitere Unge-
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nauigkeit im Ergebnis verschwindet, die sich bei den beiden anderen Methoden durch die
Approximation gegebener Geometrien ergibt.

Die StoBwahrscheinlichkeitsmethode ist von vornherein so angelegt, dass sie samtli-
che StoBwahrscheinlichkeiten an allen Ortspunkten untereinander verkniipft, um die rdumlich

gemittelten Flusswerte jedes Volumenelements zu bestimmen.

Winkeldiskretisierung

Die Diskrete-Ordinaten-Methode behandelt die Winkelabhingigkeit des Neutronenflusses
derart, dass die Transportgleichung fiir diskrete Richtungen geldst wird. Sie werden auch S,-
Methoden genannt. n steht hierbei flir die Anzahl der diskreten Winkelrichtungen. Legendre
(Px) Entwicklungen oder andere Approximationen konnen in die Formulierung Diskreter-
Ordinaten-Methoden einbezogen werden.

Bei der StoBwahrscheinlichkeitsmethode wird wie bei allen integralen Transportme-
thoden der winkelabhédngige Neutronenfluss iiber alle Bewegungsrichtungen integriert. Be-
rechnet wird demnach der iiber alle Bewegungsrichtungen integrierte Fluss. Die Stowahr-
scheinlichkeitsmethoden verwenden in der Regel zusétzlich an den Zellrdndern die Neutro-
nenstrome, die in Winkelbereiche unterteilt werden konnen.

Die Even-Parity-Methoden verwenden Winkeldiskretisierungen wie zum Beispiel dis-
krete Ordinaten, bilineare Finite Elemente oder Entwicklungen in Sphédrische Harmonische

Komponenten.

Rechenzeit

Die Verwendung Finiter-Differenzen- oder Finiter-Elemente-Methoden fiihrt zu diinn besetz-
ten Matrizen, wihrend die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen voll besetzt sind. Die Rechenzeit
und auch der Speicherplatzbedarf sind demnach in groen Systemen bei der StoBwahrschein-
lichkeitsmethode bedeutend hoher.

Der signifikante Zuwachs an Rechenzeit bei der StoBwahrscheinlichkeitsmethode ge-
geniiber den beiden anderen Methoden ergibt sich allerdings aus der Berechnung der Koeffi-
zienten des zu losenden Gleichungssystems. Wiahrend die Koeffizienten bei der Finiten-
Differenzen- und der Finiten-Elemente-Methode einfache Konstanten sind, die durch die Ge-
ometrie und Materialzusammensetzung gegeben sind und mit geringem Aufwand schnell be-
rechnet werden, sind die StoBwahrscheinlichkeiten Mehrfachintegrale, die durch einen zeit-
aufwendigen Algorithmus bestimmt werden miissen. Meistens wird dazu die Ray-Tracing-
Methode verwendet. Der Ubergang von zwei- zu dreidimensionalen Rechnungen bedeutet

eine zusitzliche starke Rechenzeiterhohung.
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Bei der Methode der StoBwahrscheinlichkeiten kann jedoch unter Zuhilfenahme der
Interface-Current-Methode (siehe auch S. 21) die GroBe der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen
und damit auch die Anzahl der zu bestimmenden Koeffizienten des zu l6senden Gleichungs-

systems deutlich reduziert werden.

Behandlung der anisotropen Streuung

Die Integro-Differenzialform und damit auch die Diskrete-Ordinaten-Methode erlauben die
Behandlung der anisotropen Streuung mit einer beliebigen Ordnung durch eine Modifizierung
des StoBterms, ohne die numerische Losung iiberméfBig zu verkomplizieren. Im Gegensatz
dazu erhoht sich bei der Integralform der Transportgleichung die Anzahl der zu losenden
Gleichungen dramatisch mit zunehmendem Grad der Anisotropie. Die Beriicksichtigung der
Anisotropie macht die Struktur der Even-Parity-Transportgleichung komplizierter als die der
integro-differenziellen Form. Trotz alledem wurde die Beriicksichtigung anisotroper Streuung

bei einigen zweidimensionalen Even-Parity-Methoden erfolgreich angewandt.

Da die StoBwahrscheinlichkeitsmethode erstens bei der Ortsdiskretisierung die Geo-
metrie genau abbildet und zweitens sdmtliche Flusswerte iiber die StoBwahrscheinlichkeiten
miteinander koppelt, dadurch also volle Matrizen entstehen, liefert sie gerade bei kleinen Sys-
temen effizient genaue Ergebnisse.

Die Brennelemente enthalten oftmals starke Absorber wie z. B. die Regelstébe. Fiir ei-
ne ausreichende Genauigkeit in den zu berechnenden Neutronenfliissen erfordert dies eine
Winkeldiskretisierung hoher Ordnung, falls zur Losung der Transportgleichung die Integro-
Differenzialform oder die Even-Parity-Form verwendet werden. Eine Integrale Transportme-
thode und damit auch die StoBwahrscheinlichkeitsmethode hat hier den groen Vorteil, dass
sie den iiber alle Bewegungsrichtungen integrierten Fluss berechnet und somit beziiglich der
Winkeldiskretisierung kein Genauigkeitsverlust in den berechneten Fliissen eintritt.

Daher wird die StoBwahrscheinlichkeitsmethode sehr hdufig in Zellcodes (wie bei den
oben aufgelisteten Codes APOLLO, HELIOS, WIMS, ...) verwendet. Da es in der vorliegen-
den Arbeit um die Analyse lokaler 3D-Transporteffekte in Brennelementen geht, ist die Wahl
der StoBwahrscheinlichkeitsmethode fiir den Zellcode TransRay gerechtfertigt.

Der Nachteil dieser Methode, dass sich die Anzahl der zu 16senden Gleichungen mit
zunehmendem Grad der Anisotropie dramatisch erhoht, spielt bei der Datenaufbereitung fiir
das Programm DYN3D eine geringere Rolle, da DYN3D Leichtwasserreaktoren behandelt,
d. h., der wesentliche Anteil der Streuungen l4duft im Bereich niedriger Neutronenenergien ab,

in dem nur die elastische Streuung relevant ist. Mit abnehmender Neutronenenergie néhert
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sich aber gerade die elastische Streuung mehr einer isotropen Verteilung an. Daher wird oft-
mals bei diesen Zellrechnungen isotrope (wie in TransRay) oder anisotrope Streuung in erster
Naherung betrachtet.

Im Programm HELIOS wird auch isotrope Streuung betrachtet. Zusétzlich wird in
HELIOS lineare anisotrope Streuung, die mit sogenannten P;-Streutermen beschrieben wird,
dadurch berticksichtigt, dass fiir die totalen Wirkungsquerschnitte und die Streuquerschnitte
eine Transportkorrektur vorgenommen wird [55, 57]. Fiir den Fall, dass die anisotrope Streu-
ung bertiicksichtigt wird, betonen Stamm’ler und Abbate [55], dass die integrale Transportthe-
orie und die StoBwahrscheinlichkeitsmethoden auf die Transportkorrektur angewiesen sind,
da sie praktisch nicht zu handhaben sind, falls die anisotrope Streuung explizit behandelt
wird. Uber die Transportkorrektur kann auch ein hoherer Grad der anisotropen Streuung be-
riicksichtigt werden. Die Transportkorrektur wird auch bei Transportproblemen angewandt, in
denen die P;-Theorie nicht verwendet wird oder sogar ungiiltig ist [55].

Die Diskrete-Ordinaten- und Even-Parity-Methoden werden angewandt zur Berech-
nung groflerer Bereiche des Reaktorkerns. Durch die sich immer mehr verbessernde Rechen-
technik wird auch vermehrt versucht, die Grobgitterverfahren zur Berechnung des gesamten
Reaktorkerns durch diese beiden Methoden zu ersetzen, auch dreidimensional. Bei der Ge-
sellschaft fiir Reaktorsicherheit (GRS) werden dafiir die deterministischen Transportpro-
gramme DOORS [2] (Modul DORT [46] fiir 2D-Rechnung und MODUL TORT fiir 3D-
Rechnung) und DANTSY'S [1] mit der Diskreten-Ordinaten-Methode eingesetzt. Die Grobgit-
terverfahren verwenden in der Regel die nodale Methode mit Diffusionsndherung.

Bei den integralen Transportmethoden gewinnt die Methode der Charakteristiken ge-
geniiber der StoBwahrscheinlichkeitsmethode immer mehr an Bedeutung. Bei beiden Metho-
den entspricht die Ortsdiskretisierung genau der vorgegebenen Geometrieunterteilung. Beide
Methoden sind numerische Integrationen, die entlang gerader Linien ausgefiihrt werden, die
durch die gesamte Geometrie gezogen werden. Geraden sind die Charakteristiken der Boltz-
mann-Gleichung und damit auch der Neutronentransportgleichung, die vom Typ der Boltz-
mann-Gleichung ist.

Die Methode der Charakteristiken hat den Nachteil, dass die Flexibilitdt bei der Aus-
wahl der geraden Linien eingeschrénkt ist. Bei periodischen oder Reflexionsrandbedingungen
zum Beispiel miissen im Grunde genommen alle geraden Linien von ihren Startpunkten am
duBeren Rand durch die Geometrie bis zum néchsten dufleren Rand gefiihrt werden und unter
Berticksichtigung der Randbedingung solange weiter gezogen werden, bis sie wieder am

Startpunkt ankommen.
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Demgegeniiber hat die Methode der Charakteristiken aber auch den Vorteil, dass in ihr
mittels numerischer Integrationen weniger Gréflen zu bestimmen sind, insbesondere bei gro-
Ben Problemen mit vielen Regionen. Hat z. B. die zu behandelnde Geometrie n Regionen, so
werden bei der Methode der Charakteristiken mittels der numerischen Integration entlang der
geraden Linien die n Neutronenfliisse direkt berechnet, die iliber alle Bewegungsrichtungen
integriert sind. Bei der StoBwahrscheinlichkeitsmethode hingegen miissen, wenn m die An-
zahl der Flichen bei der Unterteilung des Randes der Geometrie ist, insgesamt (n+m)* StoB-
wahrscheinlichkeiten bei der numerischen Integration berechnet werden. Allerdings kann die-
se Anzahl aufgrund der optischen Reziprozititsbeziehungen (siche Gleichung (161) auf Sei-
te 63) nahezu halbiert werden.

Auch Wu und Roy [60] geben als den wesentlichen Vorteil bei der Methode der Cha-
rakteristiken gegeniiber der StoBwahrscheinlichkeitsmethode an, dass die vollen Stowahr-
scheinlichkeitsmatrizen wegfallen. Sie erwarten, dass die Methode der Charakteristiken die
StoBwahrscheinlichkeitsmethode im Code DRAGON ersetzen wird, sobald sie vollstidndig in
DRAGON integriert und validiert ist [60].

Eine Moglichkeit, innerhalb der StoBwahrscheinlichkeitsmethode die Dimension der
StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen zu reduzieren, ist die Interface-Current-Methode. Dabei
wird die zu berechnende Geometrie in Teilregionen unterteilt. Fiir die jeweiligen Teilregionen
werden die nun kleineren StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet und die Teilregionen
iiber die ein- und austretenden Neutronenstrome der jeweils benachbarten Teilregionen ge-
koppelt.

Die Interface-Current-Methode ist u. a. in APOLLO [49], HELIOS, DRAGON und
MAGGENTA implementiert. In APOLLO wurde eine allgemeine Interface-Current-Methode
entwickelt, welche die StoBwahrscheinlichkeitsmethode und S,-Berechnungen koppelt [56].
In DRAGON werden die StoBwahrscheinlichkeiten mit dem dreidimensionalen Ray-Tracing
berechnet, symmetrische Interface-Current-Gleichungen formuliert und diese iterativ mit ei-
nem ADI-Verfahren (Alternate Direction Implicite) geldst [47]. Als Approximation der
StoBwahrscheinlichkeitsmethode betrachten Marleau et al. [36, 37] die J:-Technik, in der je-
der homogenen Region eine StoBwahrscheinlichkeitsmatrix zugeordnet ist, d. h., jede homo-
gene Region wird unabhingig von der heterogenen gesamten Geometrie analysiert. Diese
homogenen Regionen werden dann ebenfalls mit einer Interface-Current-Technik gekoppelt.
Ist n die Anzahl der unabhidngigen Regionen, so ist bei der J.-Technik die Anzahl der zu be-
rechnenden StoBwahrscheinlichkeiten linear in n. Auch in TransRay wurde die Interface-

Current-Methode eingebaut.
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Bisher wurden ausschliefSlich deterministische Methoden betrachtet, um den Neutro-
nentransport zu berechnen. Eine alternative Methode ist die Monte-Carlo-Methode. Bei ihr
kann die Geometrie wie bei der StoBwahrscheinlichkeitsmethode ohne Probleme exakt be-
schrieben werden. Fiir die Berechnung von Wirkungsquerschnitten, die iiber die Zelle und
iiber groBBe Energiebereiche gemittelt werden, bereiten Monte-Carlo-Programme hinsichtlich
Rechenzeit und Speicherplatz im allgemeinen keine Probleme, da die Neutronenfliisse nicht
explizit in der feinen Energie- und Raumdiskretisierung berechnet werden miissen. Werden
aber Transporteffekte (z. B. lokale Voideffekte) untersucht, die sich zum Beispiel aus nur
kleinen Anderungen in der materiellen oder geometrischen Konfiguration des zu betrachten-
den Systems ergeben, so miissen Ergebnisse verschiedener Rechnungen miteinander vergli-
chen werden, d. h., es ist gerade die Differenz zwischen den Ergebnissen interessant. In die-
sem Falle muss dann die statistische Genauigkeit der Ergebnisse der einzelnen Rechnungen so
hoch sein, dass auch die Differenz genau genug ausgewiesen werden kann. Dieser Umstand
kann zu nicht mehr realistischen Rechenzeiten fiihren. Ebensolche Schwierigkeiten ergeben
sich fiir die Monte-Carlo-Methode, wenn ein explizites Interesse an den Neutronenfliissen in
der Feindiskretisierung und nicht nur an gemittelten Daten besteht, was meistens auch beim
Studium dieser Effekte notwendig ist. In diesen Féllen wird also statt der Monte-Carlo-
Methode eine deterministische Berechnungsmethode eingesetzt werden.

Fiir den Zellcode TransRay wurde die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten, die mit
der Ray-Tracing-Methode berechnet werden, fiir die Berechnung des Neutronentransports in
Brennelementen gewiéhlt. Die Ausfithrungen in den vorangehenden Absétzen begriinden diese
Methodenauswahl. Es folgen nun Bemerkungen zur analytischen Berechnung der StoBwahr-
scheinlichkeiten und zur Parallelisierung der Ray-Tracing-Methode:

Die StoBwahrscheinlichkeiten sind Volumen- und Oberflichenintegrale, d.h. im
Zweidimensionalen zwei- bis vierfache Integrale und im Dreidimensionalen vier- bis sechsfa-
che Integrale. Die am hiufigsten angewandte Methode zur Berechnung der StoBwahrschein-
lichkeiten ist die deterministische Ray-Tracing-Methode, bei der alle Integrale durch analyti-
sche Integration entlang des Weges der Neutronenbewegung als zweifache Integrale im Zwei-
und als vierfache Integrale im Dreidimensionalen ausgedriickt und numerisch berechnet wer-
den. Diese Methode wird auch im Programm TransRay verwendet.

Fiir bestimmte Geometrien wird versucht, diese Integrale analytisch auf noch weniger
Dimensionen zu reduzieren. Zum Beispiel wurden in 2D fiir Zylindergeometrien 1964 von
Carlvik [9] zweifache Integrale auf eine Dimension reduziert. Im Dreidimensionalen wurden

die Integrale zur Berechnung der StoBwahrscheinlichkeiten fiir Hexaeder und endliche Zylin-



2.2 Methoden zur Berechnung des Neutronentransports 23

der zum Teil auf einfache und zweifache Integrale reduziert [10, 35]. Nach Marleau et al. [35]
werden die vereinfachten Formeln fiir die Transmissionswahrscheinlichkeiten bei Hexaedern
und endlichen Zylindern hauptséchlich angewandt bei der bereits erwdhnten J.-Technik, wel-
che eine Approximation der StoBwahrscheinlichkeitsmethode ist.

Garcia [18] betrachtet im Dreidimensionalen die vier- bis sechsfachen Integrale der
StoBwahrscheinlichkeiten ohne Reduzierung der Dimension und berechnet sie fiir einfache
homogene Testfille mit einer Methode, die an das Quelle-Senken-Verfahren (source-sink
method) erinnert.

Bei Verwendung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode zur Bestimmung des Neutro-
nenfeldes in den Zellen, wobei die StoBwahrscheinlichkeiten mit der Ray-Tracing-Methode
berechnet werden, beansprucht der Teil fiir das Ray-Tracing die ldngste Rechenzeit. Gliickli-
cherweise eignet sich innerhalb der StoBwahrscheinlichkeitsmethode das Ray-Tracing am
besten zur Parallelisierung. Daher wurde im Code GTRAN2 der Teil fiir das Ray-Tracing
parallelisiert [S1]. Um mit der zweidimensionalen StoBwahrscheinlichkeitsmethode stan-
dardmiBig groBere rdumliche Bereiche analysieren zu kdnnen, wurde die Parallelisierung
dieser Methode auch von Fuentes und Turinsky untersucht und erfolgreich getestet [17]. Da
mit TransRay kleinere Anordnungen, d. h. Teilbereiche von Brennelementen, untersucht wer-
den, allerdings beim Ubergang vom zwei- zum dreidimensionalen Ray-Tracing die Rechen-
zeit quadratisch zunimmt, wurde im Rahmen dieser Arbeit vorerst nur die dreidimensionale
Version TransRay3D parallelisiert. Die Rechenzeiten fiir serielle Rechnungen wurden somit

bei entsprechender paralleler Rechnung auf demselben Rechner drastisch reduziert.

Die Unterteilung der Berechnung des Neutronenfeldes in Abschnitt 2.1 in die Stufen 2
und 3 ist notwendig, da eine 3D-Transportrechnung fiir den gesamten Reaktorkern mit vielen
Energiegruppen und feinem Raumgitter die Kapazitét der zur Verfligung stehenden Computer
gegenwartig noch wesentlich iiberschreitet. Allerdings treten in diesem Verfahren Ungenau-
igkeiten beim Ubergang von der Zellrechnung zur Berechnung des gesamten Reaktorkerns
auf. Die zunehmende Leistungsfihigkeit der Rechentechnik ermdglicht es, den Reaktorkern
immer genauer mit Transportprogrammen zu behandeln oder die Stufen 2 und 3 in einem Co-
de zu integrieren. Im Code CASMO sollen in der angekiindigten Version CASMO-4E die
Stufen 2 und 3 zusammengefasst werden. Der gesamte Reaktorkern soll berechnet werden,
zunéchst noch in zwei Raumdimensionen [54]. Eine weitere Variante zur Transportberech-
nung des gesamten Reaktorkerns ist die Kopplung der Methode der Charakteristiken in der
horizontalen Ebene mit einer S, dhnlichen Methode in axialer Richtung [12]. Dieses Verfah-

ren wird in dem Code CRX [11] angewandt.
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Auch Monte-Carlo-Methoden finden immer mehr Anwendung in der Kette zur Be-
rechnung des Neutronentransports im gesamten Reaktorkern. Beispiele fiir Monte-Carlo-
Codes, die innerhalb dieser Kette verwendet werden, sind KENO [24], in welchem die Ener-
gieabhdngigkeit mit Energiegruppen beschrieben wird, und MCNP [8], welcher {iblicherweise
Punktdaten verwendet, die in MCNP fiir viele Nuklide verfiigbar sind.



3 Theorie zur Berechnung des Neutronentransports im Programm TransRay

Zur Beschreibung des Neutronenfeldes in den zu untersuchenden Zellen, die Anordnungen
aus Brenn- und Regelstabelementen wie in Abbildung 5 und 7 sind, wird die Transporttheorie
angewendet. Die fundamentale Gleichung, die den Neutronentransport beschreibt, ist die so-
genannte Neutronentransportgleichung, die vom Typ der Boltzmann-Gleichung ist. Ziel ist es,
diese Gleichung zu 16sen mit dem Neutronenfluss als gesuchter Funktion in den unabhingi-
gen Variablen Zeit, sowie Ort, Bewegungsrichtung und Energie der Neutronen.

In Abschnitt 3.1 wird die Transportgleichung in ihrer integro-differenziellen Form be-
schrieben. Die Energiecabhédngigkeit des Neutronenflusses wird durch eine Diskretisierung des
gesamten Energiebereichs in Energieintervalle (Energiegruppen) behandelt. Die Mittelungs-
vorschriften fiir die Wirkungsquerschnitte werden formuliert. Das Resultat dieser Mittelung
sind gemittelte oder sogenannte effektive Gruppenwirkungsquerschnitte. Von diesen Grup-
penquerschnitten wird gefordert, dass in den beiden Systemen, die durch die Transportglei-
chung mit den Wirkungsquerschnitten vor und nach der Mittelung beschrieben werden, be-
stimmte physikalische GroBen, wie z. B. die Reaktionsraten, erhalten bleiben, d. h., den sel-
ben Wert liefern. Danach wird die Eigenwertform der Neutronentransportgleichung betrach-
tet, die bei der Kritikalitdtsrechnung im Programm TransRay verwendet wird.

In Abschnitt 3.2 wird aus der Integro-Differenzialform der Transportgleichung die In-
tegralform dieser Gleichung, auch integrale Transportgleichung genannt, hergeleitet, die an-
schlieBend iiber alle Flugrichtungen der Neutronen integriert wird. Das Resultat ist eine Integ-
ralgleichung fiir den {iber alle Bewegungsrichtungen integrierten Fluss. Unter Verwendung
der Flat-Source- und Flat-Current-Approximation wird diese Gleichung mittels der Stowahr-
scheinlichkeitsmethode durch ein lineares Gleichungssystem beschrieben.

Die Koeffizienten des linearen Gleichungssystems sind die StoBwahrscheinlichkeiten,
deren Berechnung mit der deterministischen Ray-Tracing-Methode im Zwei- und Dreidimen-
sionalen in Abschnitt 3.3 dargelegt wird. Dabei wird zusétzlich der Fall beriicksichtigt, dass
Vakuumgebiete im Brennelement vorhanden sein konnen. AnschlieBend wird das Glei-
chungssystem fiir den Fall einer Zelle in einem unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen
und fiir den Fall der Kopplung von Teilgebieten einer Zelle nach der Interface-Current-
Methode gelost.

In Abschnitt 3.4 wird die inverse Potenzmethode dargestellt, welche in TransRay als
duBere Iteration verwendet wird, um den Multiplikationsfaktor und die Neutronengruppen-
fliisse, d. h. den grofften Eigenwert und den zugehorigen Eigenvektor der Eigenwertglei-

chung, zu berechnen.

25
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Zum Schluss werden in Abschnitt 3.5 aus den berechneten Gruppenfliissen und den
makroskopischen Vielgruppenquerschnitten, die Eingangsdaten des Programms TransRay
sind, die gemittelten Wirkungsquerschnitte durch rdumliche Homogenisierung iiber die Zelle
und Kondensation auf wenige Gruppen berechnet. Von der Mittelungsvorschrift wird gefor-
dert, dass die Reaktionsraten, die entweder mit den Vielgruppen- oder den gemittelten Quer-
schnitten berechnet werden, in der Zelle und den kondensierten Gruppen den selben Wert lie-
fern. Diese Mittelung gewdhrleistet, dass diese Raten in der folgenden Neutronenfeldberech-
nung, die mit den gemittelten Querschnitten ausgefiihrt wird, gut approximiert werden.

Die Notation in Kapitel 3 ist an Lewis und Miller Jr. [30] angelehnt.

3.1 Die Transportgleichung zur Beschreibung des Neutronenflusses

3.1.1 Die Integro-Differenzialform der Transportgleichung

Die zentrale GroB3e, die das Neutronenfeld beschreibt, ist der winkel- und energiedifferenziel-

le Neutronenfluss
(T, QE, 1) = v(E)-n(f,Q,E, 1), (1)

wobei v(E) der Betrag der Neutronengeschwindigkeit und n(?,ﬁ,E,t) die Neutronendichte,
d. h., die Anzahl der Neutronen pro Volumen, Raumwinkel und Energie zur Zeit t ist. Damit
gibt die GroBe n(r,Q,E,t)dV dQdE die Anzahl der Neutronen zur Zeit t an, die im Volu-
menelement dV um den Ort 1 sind, deren Bewegungsrichtungen im Kegel bzw. Raumwink-
element dQ um den Einheitsvektor Q liegen und die eine Energie im Energieintervall dE bei

E haben. Die zeitlich abhéngige Neutronenbilanz innerhalb des Elements dVdQdE lautet

demnach nach Gleichung (1)

1 0

—¥(f,Q,E,t)dV dQ dE = Gewinne — Verluste. (2)
v(E) ot

%n(f,f), E,t)dV dQdE =

Neutronenverluste entstehen erstens dadurch, dass Neutronen aus dem Volumenele-
ment dV entweichen. Dies wird mit dem Term Q - V‘P(f,fl, E,t)dV dQ dE beschrieben.
Zweitens gehen Neutronen durch Stoe an den Atomkernen verloren. Dies wird durch den
Term o(T,E, t)¥Y (T, Q.E, t) dV dQ dE beriicksichtigt. o ist hierbei der totale makroskopi-

sche Wirkungsquerschnitt.

Neutronengewinne ergeben sich aus den an den Atomkernen in dV gestreuten Neutro-

nen, die eine beliebige Primirenergie E’ und eine belicbige Bewegungsrichtung Q' haben
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und nach dem Stof3 im Energieintervall dE und Richtungsintervall dQ liegen. Bei hohen E-
nergien der einfallenden Neutronen konnen statt nur einem weitere x-1 Neutronen aus dem
Kern emittiert werden, die ebenfalls zu den Gewinnen beitragen. Diese Reaktionen werden
mit (n,xn) bezeichnet. Bei den Anordnungen, die in dieser Arbeit behandelt werden, liegt die
maximale Neutronenenergie unterhalb von 20 MeV. Unterhalb dieser Neutronenenergie sind
bei den betrachteten Anordnungen die Reaktionen (n,2n) und (n,3n) relevant. Weitere Gewin-
ne resultieren aus den Spaltneutronen und aus moglicherweise vorhandenen externen Neutro-
nenquellen.

Es sei q(f,Q,E,t) die Quelldichte, wobei q(T,Q,E,t)dV dQ dE die Anzahl der Neut-
ronen zur Zeit t ist, die im Volumenelement dV um den Ort t aus Streuungen oder Quellen in
das Raumwinkelelement dQ um Q mit einer Energie im Energieintervall dE bei E emittiert

werden pro Zeit. Der Streuanteil der Quelldichte

q, (T, E, t) dVAQJE = j dE’ j dQ' (7,0 - O,E' > E,OW(1,Q,E,t) dVAQdE  (3)
0

ist proportional zum differenziellen Streuquerschnitt o, (f,Q > Q,E' - E,t), der hier die
Anteile der Reaktionen (n,2n) und (n,3n) enthélt. Beziiglich der Bewegungsrichtungen héngt

in sogenannten isotropen Medien der Querschnitt ¢, nur vom Skalarprodukt Q'-Q ab, d. h.
0,1, > QE - E,t)=0 (1, -Q,E' 5 E.t). 4)

Der Einheitsvektor Q kann durch den Azimutalwinkel o und den Polarwinkel 0 wie
in Abbildung 11 beschrieben werden. Der Raumwinkel ist der Quotient der Kugeloberflache,
die der Kegelmantel aus einer um den Scheitel gelegten Kugel ausschneidet, dividiert durch

das Quadrat des Radius dieser Kugel. Das Raumwinkelelement ist somit gegeben durch
dQ=dwdOsin0. %)

Der Raumwinkel hat die Einheit Steradiant, fiir den das Zeichen sr

verwendet wird. Es gilt 1sr=1cm?cm’. Somit umschlieBt ein

Raumwinkel von 1 sr auf der Oberfldche einer Kugel mit 1 cm Radi-
us eine Fliche von 1 cm’. Integration von (5) iiber alle Bewegungs- * 0<0<r

richtungen der Neutronen ergibt fiir den vollen Raumwinkel Abbildung 11: Be-
schreibung der Be-

wegungsrichtung Q
durch den Azimu-
talwinkel ® und den

Der Radiant (Einheitenzeichen: rad) ist die entsprechende Einheit fir ~ Polarwinkel 6.

j dQ = waf d0sin0 =4nsr. (6)
0 0
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den ebenen Winkel (1 rad = 1 cm/cm).

Analog zum Streuanteil sei der Spaltneutronenanteil im Element dVAQdE gegeben
durch q, (7, Q,E,t)dV dQ dE . Die Quelldichte q¢ der Spaltneutronen setzt sich zusammen aus

dem Anteil q, der prompten und dem Anteil qq der verzogerten Neutronen:

q; (T, QE, ) =q, (F,QE 1) +q (F. QE,1). (7)

Wird nun noch die Quelldichte q., (f,ﬁ,E,t) der externen Quellen betrachtet, so setzt

sich die gesamte Quelldichte aus den vier Beitragen zusammen:
a(f,QE 1) =q,(F,QE)+q,TQLE D +q,TQE D +q,TQED. (8

Die allgemeine integro-differenzielle Form der Transportgleichung (2) mit den expliziten Ter-
men fiir die Gewinne und die Verluste und mit dem winkel- und energiedifferenziellen Neut-

ronenfluss ¥ als gesuchter Funktion lautet demnach

(IE) %‘P(f,f)_,E, )+ Q- V¥ (F,QE, t) + o(f,E, ) ¥(F,Q,E, t) = q(F,Q,E, t) . (9)
A%

Sie ist vom Typ der Boltzmann-Gleichung. Da standardmifBig mit den Zellcodes und somit
auch in Kapitel 5 nur stationdre Félle gerechnet werden, ist der Ausgangspunkt die zeit-

unabhingige Form von Gleichung (9), d. h. die zeitunabhédngige Transportgleichung
[Q-V+6(F,E)] Y(F QE)=q(f,QE). (10)

Das Spaltspektrum ist unabhéngig von der Flugrichtung €' des Neutrons, das auf den
Atomkern trifft und somit die Spaltung des Kerns auslost. Es wird fiir alle Nuklide am Ort 1

fiir die prompten und verzogerten Neutronen durch ein mittleres Spektrum (7, E) beschrie-

ben, wobei angenommen wird, dass es unabhéngig von der Energie E’ des einfallenden Neut-
rons ist und die Spaltneutronen isotrop verteilt sind. Daraus folgt fiir stationédre Fille flir die

Quelldichte der Spaltneutronen

q;(F,E) = q, (T, E) = 1(F,E) TdE’ vo, (f,E)) O(1,E'), (11)

wobei o.(T,E') der makroskopische Spaltquerschnitt und v(E') die mittlere Anzahl an

prompten und verzogerten Neutronen ist, die bei der Spaltung durch ein Inzidenzneutron mit

der Energie E' freigesetzt werden. ®(7,E’) ist der energiedifferenzielle Neutronenfluss,

O(T,E) = j dQ' ¥(i,Q.E). (12)
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3.1.2 Die Behandlung der Energieabhiingigkeit des Neutronenflusses mit der Energie-
gruppenniherung

Zur Vereinfachung der Schreibweise wird in dieser Arbeit ab jetzt der Begriff Quelldichte
nicht mehr verwendet und stattdessen nur noch von der Quelle gesprochen.

Bei der sogenannten Energiegruppennédherung, die in der Einleitung auf Seite 3 skiz-
ziert wurde, wird die Energieabhéngigkeit des Neutronenflusses durch eine Diskretisierung
des gesamten Energiebereichs in Energieintervalle behandelt. Diese Energieintervalle werden
Energiegruppen oder auch nur Gruppen genannt. Die Gruppen werden durchlaufend numme-
riert, wobei in der Regel die erste Gruppe den hochsten und die letzte Gruppe den niedrigsten
Energiebereich angibt. Das heifit, ist n die Anzahl der Gruppen, so gilt fiir die Energiegrenzen
E; und Eg.; der Gruppe g, dass E; <Eg fiir g=1, ..., n ist. Es ist E, = 0 und E, wird so grof3
gewihlt, dass die Anzahl der Neutronen mit hoheren Energien vernachldssigbar ist. Die

Gruppe g hat die Breite AE, =E, | —E,.

Soll die zeitabhéngige Transportgleichung (9) in Energiegruppennidherung gelost wer-
den, so miissen sogenannte Gruppendaten (z. B. Gruppenwirkungsquerschnitte) erzeugt wer-
den. In der Kette der iiblichen Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns, die
in Abschnitt 2.1 beschrieben und in drei Stufen eingeteilt wurde, werden diese Daten in der
ersten Stufe aus den Kerndaten, die in evaluierten Kerndatenbibliotheken wie z. B. ENDF/B-
VI stehen, fiir viele Gruppen erzeugt. In Stufe 2 werden mit diesen Vielgruppendaten mit
Zellrechnungen Weniggruppendaten berechnet und in Stufe 3 wird schlieBlich mit den aus der
Stufe 2 gelieferten Weniggruppendaten die Neutronenfeldberechnung fiir den gesamten Reak-
torkern ausgefiihrt.

Mit dem im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Code TransRay werden Zellrechnun-
gen, d. h. Rechnungen der Stufe 2, in Gruppenndherung ausgefiihrt. Dabei wird die Zelle,
welche eine Anordnung aus Brenn- und Regelstabelementen wie in Abbildung 5 und 7 ist, in
Volumina v; unterteilt. TransRay bendtigt fiir jedes vi die Vielgruppenwirkungsquerschnitte
und berechnet mit diesen Querschnitten den Neutronentransport in der Zelle. Das Ergebnis
dieser Zellrechnung sind die Neutronengruppenfliisse, die rdumlich iiber die v; integriert sind,
und der Multiplikationsfaktor k... Der Gruppenfluss (Gleichung (31)) und der rdumlich integ-
rierte Gruppenfluss (Gleichung (47)) werden in diesem Abschnitt erklért, der Multiplikations-
faktor in Abschnitt 3.1.4.

Die Berechnung der Vielgruppenwirkungsquerschnitte in Stufe 1 erfordert Naherungs-
annahmen und ist kompliziert. In diesem Abschnitt wird das grundsitzliche Prinzip beschrie-

ben, nach dem diese Querschnitte erzeugt werden, da erstens diese Querschnitte die Ein-
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gangsdaten fiir das Programm TransRay sind, mit denen die integrale Gruppentransportglei-
chung geldst wird, und zweitens die Mittelungsvorschriften fiir diese Querschnitte, die aus
diesem Prinzip abgeleitet werden, ebenfalls in Stufe 2 angewandt werden, wenn in Ab-
schnitt 3.5 aus den Viel- die Weniggruppenwirkungsquerschnitte berechnet werden.

In der Zelle sind die Materialien (Brennstoff, Hiillen, Wasser, Haltegitter, ...) hetero-
gen verteilt und die Querschnitte der Nuklide variieren im allgemeinen auch mit der Energie
innerhalb der Gruppen. Aus der Forderung, dass mit dem beziiglich Ort und Energie diskreti-
sierten Rechenmodell (Unterteilung der Zelle in Volumina v; und des Energiebereichs in die
Gruppen g) das Verhalten des Neutronenfeldes in der Zelle moglichst gut beschrieben werden
soll, kann abgeleitet werden, dass die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte in der
Stufe 1 durch geeignete Mittelungen iiber die Volumina v; und {iber die Energiegruppen g
berechnet werden miissen. Die Mittelungen werden dabei so formuliert, dass jeweils be-
stimmte Groflen erhalten bleiben. So bleiben z. B. bei der Mittelungsvorschrift von Parker
[43] die Zeitabfallskonstante und bei der Mittelungsvorschrift von Marchuck [34] der Multi-
plikationsfaktor erhalten. Es folgt, dass die berechneten Gruppenquerschnitte dazu geeignet
sind, in der nachfolgenden Gruppentransportrechnung diese GroB3en vorherzusagen, d. h., dass
in dieser Rechnung diese Groen gut approximiert werden.

Ziel von Katsuragi et al. [25] ist es, die Gruppenquerschnitte so zu berechnen, dass sie

geeignet sind, moglichst viele relevante Groflen vorherzusagen. Sie betrachten die zeitabhén-

gige Transportgleichung (9) mit dem Quellterm q, + S auf der rechten Seite, wobei der Term

S nicht explizit angegeben wird. Damit gilt nach Gleichung (7), (8) und (9)
S(F,Q,E, t) = q(F,, E, t) — q (T, E, t) = q, (F,, E, t) + q,, (T, O, E, ). (13)

Weiterhin betrachten sie die zur zeitabhingigen Transportgleichung adjungierte Glei-
chung mit der Responsefunktion € eines Detektors. Der Energiebereich wird in Gruppen ein-
geteilt, in denen u. a. der totale Wirkungsquerschnitt G, die Streuquerschnitte G, und die
Responsefunktion € bezogen auf die Energievariable konstant sind, jedoch weiterhin von r,
Q und t abhingen. Diese GroBen, die auch Gruppenkonstanten genannt werden, sind somit
beziiglich der Energievariablen Treppenfunktionen. Fiir dieses modellierte System mit den
Gruppenkonstanten werden entsprechend die zeitabhingige Transportgleichung und die dazu
adjungierte Gleichung mit der Responsefunktion € formuliert. Da die Gruppenkonstanten in
jeder Energiegruppe bezogen auf die Energievariable konstant sind, gilt dies auch fiir den

Neutronenfluss ¥ der zeitabhingigen Transportgleichung des modellierten Systems. Damit
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ist ¥ ebenfalls beziiglich der Energievariablen eine Treppenfunktion, die in jeder Energie-

gruppe nur noch von den Variablen T,Q und t abhiingt. Daher gilt in jeder Energiegruppe g
P(,QE 1) =7, (T,Q1). (14)

Bei Katsuragi et al. ist die gesamte Anzahl der Detektorantworten die Erhaltungsgro-
Be. Diese Anzahl ist gleich dem Produkt aus der Responsefunktion mit dem Neutronenfluss,
welches iiber den gesamten Bereich von Zeit, sowie Ort, Energie und Bewegungsrichtung der
Neutronen integriert wird. Ist ¥ der Neutronenfluss der zeitabhidngigen Transportgleichung

des eigentlichen Systems, so lautet demnach die Forderung

g- ¥ dtdVdEdQ = - ¥ dtdVdEdQ . (15)
I111 [111

Aus der Forderung (15) leiten Katsuragi et al. her
[dE [(6-0)¥ - [dE'[dQ (5, -5,)¥]=0. (16)
0
Zur Vereinfachung wird die abkiirzende Schreibweise

[aE= [dE (17)

2

eingefiihrt. Werden die Energiegruppen g und g’ betrachtet, so definieren Katsuragi et al.

die Mittelungsvorschriften fiir den totalen Wirkungsquerschnitt,

j dE 6(%,E,t) ¥(1,Q, E, t)
G, (f,Qt) =2

~ (18)
j dE ¥(t,Q, E, t)
g

und den Streuquerschnitt

j dE j dE' o, (1, > QO.E' > E, )W, O, E 1)

65 '~ (i:, ﬁ' % Q’ t) = : : 0 ’ (19)
oo AE, [dE' WO, 1)
)

so dass Gleichung (16) erfiillt ist. Weiterhin definieren sie die Mittelungsvorschrift fiir die

Responsefunktion

j dE &(F,Q,E,t) ¥(F,Q, E, 1)
g, (T, Q1) ==

— (20)
j dE ¥(%,Q, E, t)
g
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und den Quellterm

= _ = 1 ~ =
S, (r,Q,t) =—— | dE S(1,Q,E, ). 21
(5,0, 1) AEgJ ( ) 21)

Wird schérfer als in Gleichung (15) gefordert, dass die Anzahl der Detektorantworten

in der Energiegruppe g fiir jeden Ortspunkt T, fiir jede Neutronenbewegungsrichtung Q und
zu jedem Zeitpunkt t erhalten bleibt, d. h.,

[e(F, QB 1) W(7,Q,E ) dE = [€(F,Q,E,1)- ¥(7,Q,E, 1) dE (22)

g
ist, so folgt aus (22) zusammen mit (14) und (20)

jdEg(r Q,E.0) ¥(T,Q0,E, 1) jdE\P(r QO,E,1)

t @09 = g, (F, Q1) AE, - AE, ' 3)

Da in dieser Arbeit ausschlieBlich stationdre Probleme behandelt werden, werden nun
die zeitunabhingige Transportgleichung (10) und die entsprechenden zeitunabhingigen Gro-
Ben aus (18) bis (23) betrachtet. Mit der Spaltquelle q;(t,E) aus Gleichung (11) folgt aus

Gleichungen (13) und (21)

S,(.Q) = . jqf(r E)+q, (7,Q,E)dE

(24)
— j ¥ (T, E)j vo,(t,E') ®(F,E") dE'dE + ﬁ j q..(F,Q,E) dE.
0 g g

Fiir das Spaltspektrum % und die Produktionswirkungsquerschnitte vch im model-

lierten System, die von Katsuragi et al. nicht angegeben werden, wird hier angenommen, dass
sie analog zu den anderen Gruppenkonstanten in jeder Energiegruppe beziiglich der Energie-

variablen konstant sind. Es wird definiert fiir das Spaltspektrum

%, (F) = [dE (7, E) (25)

und die Produktionswirkungsquerschnitte

jdE vo, (T, E) ®(T, E') jdE vo, (F, E)de"P(r Q. E)

vor ()= [eEore) [ [arvEOLE) (26)
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Werden die Gruppenkonstanten und der Fluss Tg aus den Gleichungen (18) bis (26)

in die entsprechende zeitunabhingige Transportgleichung des modellierten Systems einge-

setzt, so nimmt diese Gleichung im Energiebereich E, <E<E,, der Gruppe g folgende

Form an:

[Q-V+5,0,0)]7,(7.Q) = Z AE, j dQ's,, (1,0 - DT, (1,Q)
- 27)
b, (F) Y AE, Vo, (B B, (F)+ —— [, (F.O.E) dE
AE, "8 T e AR T
mit @ (7) = j d'¥, (7,90).

Gleichung (27) wird nun tber die Energiegruppe g integriert. Dies entspricht einer
Multiplikation dieser Gleichung mit der Gruppenbreite AE,, da die Treppenfunktionen, d. h.
die Gruppenkonstanten und der Fluss des modellierten Systems, und der Term der externen
Quelle in (27) in jeder Gruppe beziiglich der Energievariablen konstant sind. Wird fiir die

Gruppe g der winkeldifferenzielle Gruppenfluss
¥, (F,Q) = [dE W(F,Q,E) (28)
g
definiert, so folgt mit (23) und nach der Integration iiber die Gruppe g

[Q-V+5,E.0)]Y,(F.Q)= AEan:de'E (TI,Q - Q¥, (,Q)
g'=1

$.8'—>g
i (29)
+7,() D Vo () @, (F) + g (., )
g'=1
mit
q¢(F,Q) = j dE q,, (,C,E). (30)
g

@, () in Gleichung (29) ist der Gruppenfluss. Fiir den Gruppenfluss @, (1) gilt:

®,(7) = [dE ®(F,E) = [dE [dQ¥(F,Q,E) = [dQ [dE ¥(F,Q.E) = [dQW,(F,Q). (1)

Es wird fiir ihn iiblicherweise die Einheit cm™-s™ verwendet. ® o (7) ist gleich der Summe der

Betrdge der Geschwindigkeiten aller Neutronen mit einer Energie innerhalb der Gruppe g am

Ort 1 pro Volumen. Das heilit, ®@,(7) ist eine Geschwindigkeitsdichte am Ort T .

Mit den Definitionen
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J’ dE o(%,E) ¥ (7,0, E)
c,(f,Q)=5,(f,Q) =1

. 32
j dE ¥(,Q,F) 2

JdE [dE'o, (.65 — G.E > BN )

1, Q > Q=2 ¢ ,(33)

(1,9 > Q) =AE, -5, —
j dE' ¥(5,Q,E)
v

s,g'—>g

Gsagg

%, (F) =%, (F) = [ dE 1 (¥, E) (34)
g
und
j dE' vo, (f,E') ®(%,E")
vo, (f)=vo, (F) =% 35
(D) =vo, (1) [E 6D (35)
’
lautet Gleichung (29)
[Q-V+0,ED)]Y,E0)=) j d' o, (7,9 > Q)W, (7,
e (36)

20, (F) Yo, () D, (F) + ¢ (. ).

g'=l

Katsuragi et al. diskretisieren nur die Energievariable. Im Programm TransRay wird
zusédtzlich die Zelle V in die Teilvolumina v; unterteilt. Das Programm benoétigt zur Losung
der integralen Gruppentransportgleichung Gruppenquerschnitte, die in jedem Raum-Energie-
Element (vi,g) konstant sind. Um eine Vorschrift zur Erzeugung dieser Querschnitte zu erhal-
ten, wird nun das Verfahren der Diskretisierung der Energievariablen von Katsuragi et al. auf
die Raumvariable angewandt.

Analog zur Diskretisierung der Energievariablen wird angenommen, dass die Quer-

schnitte G und G, des modellierten Systems bezogen auf die Ortsvariable in jedem v; kon-
stant sind. Fiir das Teilvolumen v; und die Energiegruppen g und g’ werden die Bezeichnun-
gen 6=6,, und G, =G, gewdhlt, wobei G, der Querschnitt fiir die Neutronen ist, die

von der Gruppe g’ in die Gruppe g streuen.
Wird Gleichung (16), die Katsuragi et al. fordern, iiber Ort und Bewegungsrichtung

der Neutronen integriert, folgt

H dVdEdQ [(E—G)W—TdE'de’(as-cs)\y]zo. (37)
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Wenn analog zu (18) fiir stationire Probleme als Mittelung fiir den totalen Querschnitt

jdedEo(r E)[dQ ¥ (F,Q,E)

Ore = jdedEde ¥ (i,0,E) 38)

und analog zu (19) die Mittelungsvorschrift

jdedededEJ’dE'c T Q' - QF - E)¥(F,Q,E)

Oias = AE j av j dQf doy j dE' YO E) )

fiir die Streuquerschnitte gewahlt wird, so wird die Forderung (37) erfiillt. Es werden analog

zu (21), (23), (25) und (26) definiert

Si,g (Q) =

- j dv j dE S(¥,Q,E), (40)

g 1y

jdedE\P(r O, E)

¥, (@)=" AE. v, ; (41)

1

_ 1 -
%o =~ JAV[dEA(EE), (42)
v g

und
j dv j dE’ vo, (f,E') j dQ' ¥ (F,Q,E)
. g'

_ V.
VO, =

—— (43)
j dv j dE’ j dQ' ¥(i,Q,E)

Aus Gleichung (41), d. h. der vereinfachenden Annahme, dass der Fluss ?i,g (Q) des
modellierten Systems im Volumen v; beziiglich der Raumvariablen konstant ist, folgt, dass
der Strémungsterm aus der Transportgleichung verschwindet, d. h. QV E,g (Q)=0 in v. A-
nalog zu (27) folgt fiir das modellierte System im Energiebereich E, <E <E_, der Gruppe g

und im Teilvolumen v;

1 n,
5, %,(Q) = ZAEg G Py + xlngAEg,VG“,g,@i,g'+AE [a;.Qdv (44

g'=1 g g'=l g lv

mit a,g, = J-ng (') dQY' . Wird analog zu (28) fiir die Gruppe g und das Teilvolumen v;
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¥, (Q)= j dv j dE ¥(,Q,E) (45)

definiert, so folgt nach der Integration von Gleichung (44) tiber die Gruppe g und das Teilvo-
lumen v; mit der Definition (41) in Analogie zu Gleichung (29)

5., ¥, (Q) = AE zqggcp +x1g2vcf1gcp +qu(r Q) dv (46)

mit dem rdumlich integrierten Gruppenfluss @, ... In der Gruppe g gilt fiir diesen Fluss

= j dQ ¥, (€)= j dv j dQ ¥, (7,Q) = jdvj do j dE¥(7,Q,E). (47)

Er hat die Einheit cm/s und ist gleich der Summe der Betrige der Geschwindigkeiten aller
Neutronen im Volumen vj, deren Energie innerhalb der Gruppe g liegt.

Analog zu (32) bis (35) werden

jdedEo(r E)J.dQ‘P(r Q.F)

O = i = jdedEde ¥(EOE) (49

jdedededEjdE'c T Q' - QE —E)¥Y(T,Q,E)

P = O = f v j dQfdoy I dE' WO E) @

Yo =Tig = — j dv j dE (7, E) (50)

1 Vi

und
J’ dv J’ dE’ vo,(F,E) j dQ ¥ (7,0, E')
.

—_— J— Vl
VG =VO;, =

j dv J’ dE’ j dQ ¥ (,Q,E') Gb

definiert. Mit Gleichung (6) ist der Gruppenquerschnitt flir die Streuung aus Gleichung (49)
gegeben durch

jdedededEjdE'c 7O - QOF - E)¥(F,Q,E)

O = (47csr) j av [ae j dE' YO E) ’ (52)

Damit lautet Gleichung (46) analog zu Gleichung (36)



3.1 Die Transportgleichung zur Beschreibung des Neutronenflusses 37

6 ¥ () =D 0, Dy + 21, D VO, D,y + j Q¢ (7,€)dV . (53)
g'=l g'=l v;

Ist o (T, Q,E,t) der makroskopische Wirkungsquerschnitt der Neutronenreaktion r

und W(%,Q,E,t) der winkel- und energiedifferenzielle Neutronenfluss aus Gleichung (1), so

ist die Reaktionsrate im gesamten Volumen v; und der Energiegruppe g, d. h. die Anzahl aller

Neutronenreaktionen r in (vj,g) pro Zeit, gegeben durch

R, (t) = j dv j dE j dQ o, (F,QE,1)- W(5,Q,E, 1) (54)
Vi g

In der Mittelungsvorschrift (48) fiir den totalen makroskopischen Gruppenquerschnitt

Gig steht im Nenner @, = J-dVJ- dEJ- dQW(F,Q,E), d. h. der iiber das Volumen v; integrierte
Vi g

Gruppenfluss der Energiegruppe g aus Gleichung (47). Im Zihler steht R;, aus Gleichung
(54) mit o, (t,E)=0o(7,E), d. h. die totale Neutronen-Reaktionsrate im Volumen v; und der
Energiegruppe g. Die Rate R ist hier zeitunabhéngig, da stationdre Probleme betrachtet wer-
den. Damit folgt, dass &,,-®@,, =R, ist. Demnach garantiert die Mittelungsvorschrift (48),
dass im Volumen v; und im Energieintervall g die totale Reaktionsrate im eigentlichen System
gleich der im modellierten System ist, d. h., diese Rate bleibt erhalten.

Die Mittelungsvorschrift (51) fiir den makroskopischen Produktionsgruppenquer-
schnitt vo,, . ist gleich der Vorschrift (48) fir den totalen Querschnitt der Gruppe g'. Dem-

nach garantiert diese Vorschrift, dass auch die Produktionsrate RE ;f’d“kﬁ"“ im Volumen v; und

innerhalb der Energiegruppe g’ erhalten bleibt.
Wird Gleichung (54) fiir stationidre Probleme auf den differenziellen Streuquerschnitt

aus Gleichung (4) angewandt, so ist nach Gleichung (3)

R:$™(QE) = [dV[dE' [dQ' o, (7, > Q,E' > E)- ¥(7,Q,E) (55)
Vi g

gleich der Anzahl der im Volumen v; und in der Energiegruppe g’ gestreuten Neutronen, die

nach dem StoB die Bewegungsrichtung Q und die Energie E haben, pro Raumwinkel, Ener-

gie und Zeit. Damit ist

R}, = TdE' [d R} (@B = TdE' [d[dV[dE[dQo,(F,Q - Q,E > E)¥(E,Q,E) (56)
0 0 vi e
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gleich der Anzahl der in v; und der Gruppe g gestreuten Neutronen pro Zeit, d. h. die Streurate

in v; und g. Analog ist

Ry, = [dE'[dQR$™ (@, = [dE'[dQ'[dV[dE [ dQo, (F,Q — O, E > E)¥(F,Q, E) (57)
g g Vi g

gleich der Anzahl der in v; und der Gruppe g gestreuten Neutronen, die in die Gruppe g’
streuen, pro Zeit.
In der Mittelungsvorschrift (52) fiir den makroskopischen Streuquerschnitt c; 44 steht

im Nenner (47sr)-®,  mit dem Gruppenfluss @, , aus Gleichung (47). Im Zéhler steht

R}, d. h. die Anzahl der in v; und der Gruppe g' gestreuten Neutronen, die in die Gruppe g
streuen, pro Zeit. Damit ist (4nsr)-o, ., - @, =R] . bzw. (4nsr)-c,,, - D, =R}, . Daraus
folgt mit Gleichung (6), dass
> j Gipe @, dQ=D (4ns1) 0, D, = > R}, =R}, (58)
g'=l g'=1 g'=1

ist. Demnach garantiert die Mittelungsvorschrift (52), dass die Streurate R}, im Volumen v;

und innerhalb der Energiegruppe g erhalten bleibt.
Da der totale makroskopische Wirkungsquerschnitt gleich der Summe aus dem

makroskopischen Absorptionswirkungsquerschnitt und dem makroskopischen Streuquer-
schnitt ist, bleibt in dieser Rechnung auch die Absorptionsrate Rfif erhalten und der Grup-

penquerschnitt fiir die Absorption kann nach derselben Mittelungsvorschrift wie fiir den tota-

len Wirkungsquerschnitt bestimmt werden, d. h.

(7,E) j dQ¥(F,Q,F)

abs

jdvjdEc
\ g

c (39)

wie T (V[ dE[d W (E QL E)
Vi o8

Das Verfahren von Katsuragi et al., die Energievariable in Gruppen zu diskretisieren
und die Querschnitte so iiber die Energiegruppen g zu mitteln, dass die Anzahl der Detektor-
antworten erhalten bleibt, auf die rdumliche Diskretisierung des Volumens V in Teilvolumina
v, in denen die Querschnitte entsprechend gemittelt werden, zu {libertragen, ergab, dass die
totalen Reaktionsraten, die Produktionsraten, die Streuraten und die Absorptionsraten im
Raum-Energie-Element (v;,g) erhalten bleiben. Wird umgekehrt gefordert, dass bei der Mitte-
lung der Querschnitte {iber die Volumina v; und die Energiegruppen g diese Raten erhalten

bleiben, so ergeben sich unmittelbar dieselben Vorschriften (48), (51), (52) und (59).
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Diese Mittelungsvorschriften bewirken, dass die Reaktionsraten mit dem Code, der
den Neutronentransport mit diesen Gruppenkonstanten mit gleichbleibenden Randbedingun-
gen berechnet, gut approximiert werden. Werden zum Beispiel fiir die Volumina v; und Ener-

giegruppen g und g' die effektiven Querschnitte 6i,, Vo, . und Gjgy mit den Vorschriften

(48), (51) und (52) erzeugt und berechnet TransRay mit diesen Querschnitten und bei gleich-

bleibenden Randbedingungen die Gruppenfliisse CT)i’g fiir jedes Raum-Energie-Element (v;,g),

so gilt in den (vig) fur die totale Reaktionsrate o, -&)i’g ~R,,, die Produktionsrate

~ R{°M | die Streurate (4 sr)Zc -®,, ~R;, und fiir die Absorptionsrate

VGii, @ ig' ig

ig

A . P abs
O Pig ¥Ry,

Der exakte, transporttheoretische Neutronenfluss ¥(f,Q,E) der nichtdiskretisierten
Zelle, mit dem die effektiven Querschnitte in (48), (51), (52) und (59) fiir jedes Raum-
Energie-Element (v;,g) erzeugt werden miissen, ist nicht bekannt. Es miissen nun weitere Na-
herungsannahmen an den Neutronenfluss gestellt werden.

Der makroskopische Querschnitt eines Nuklids kann separiert werden. Das heiflit am
Beispiel des totalen Wirkungsquerschnitts, dass ¢ (t,E) = p(t) -3 (E) ist, wobei p" die

Kerndichte und " der mikroskopische totale Querschnitt des Nuklids j ist. Der makroskopi-

sche Querschnitt eines Materials setzt sich aus den Beitrdgen der einzelnen Nuklide des Mate-

Nu(T) )
rials zusammen, d. h. o(f,E) = Y Y (7,E), wobei Nu(f) die Anzahl der Nuklide am Ort T

j=
ist. Ist Nu, die Anzahl der Nuklide in vj, so fiihrt dies ausgehend von (48) zu folgender modi-

fizierter Mittelungsvorschrift:

jdv oV (F) j dE 3 (E) [ dQ ¥ (F, O, E)

5% 5 jdvj dE [dQ¥(F,O.E) (50)

In der Zelle, in der die Materialien heterogen angeordnet sind, ist i. a. die Orts- und
Energieabhingigkeit des Flusses nicht separierbar, d. h., an verschiedenen Ortspunkten liegt
ein anderes Neutronenflussspektrum vor. Sind die Diskretisierung der Zelle in die Teilvolu-
mina v; und die Unterteilung des Energiebereichs in die Gruppen g fein genug, kann nihe-

rungsweise angenommen werden, dass die Energieabhéngigkeit des Flusses in jedem Raum-

Energie-Element (vj,g) separierbar ist, d. h. ¥(r,Q,E) = f(1,Q)- g(E). Nach der Definition
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des g-ten winkeldifferenziellen Gruppenflusses in Gleichung (28) gilt somit fiir den winkel-

und energiedifferenziellen Fluss

(7,0, E) =Lpg(f,fz)-LE) firE € g. (61)
j o(E)dE
g
Mit @(E) (L) g gilt dann fiir die (Y in (60)
[e(B)dE ’

g

[dvpO @ [dow, Q)

G =5u .Y _ mit &Y = [dEGY(E) @(E). (62)
£ [av[dow, Q) "‘°’ £ ‘

cNSfJg) ist der iiber die Energiegruppe g mit ¢@(E) gemittelte mikroskopische Wirkungsquer-
schnitt des Nuklids j im Volumen v;. Mit weiteren Ndherungsannahmen iiber ¢(E) bzw. g(E)
werden in der ersten Stufe (Abschnitt 2.1, Seite 9) solche Gruppenquerschnitte aus den Kern-
datenbibliotheken berechnet. Ein Beispiel fiir die Funktion g(E) ist das im Programm
NJOY [32] angenommene Spektrum in Abbildung 3.

Fiir die Ortsabhingigkeit des Flusses, die in Gleichung (61) und (62) mit der Funktion
P, (f,Q) beschrieben wird, kann u. a. beriicksichtigt werden, dass sich die Zelle im Neutro-

nenfeld des gesamten Reaktorkerns befindet. Anhand der Position der Zelle im Reaktorkern
konnen ein Flussgradient in der Zelle und Nettostrome an den AuBlenseiten der Zelle ange-
nommen werden. Ist zum Beispiel die Zelle ein Hohenabschnitt eines Brennelementes im
Zentrum des Reaktorkerns, so werden in der Regel im stationdren Betriebszustand des Reak-
tors mehr Neutronen die Zelle verlassen als eintreten.

In einem Volumen, in dem die Nuklide homogen gemischt sind, liegt im zentralen

Bereich, der ausreichend weit von den Réndern entfernt ist, sogar ein orts- und winkelunab-

hingiger Fluss (auch als asymptotischer Fluss bezeichnet) vor, W(f,Q,E) o g(E), d.h.,

P, (f,f)) = konstant und es ist einfach

ig ig

o =W Vi [p0@ av. (63)

Der zweite Faktor in (63) ist eine effektive Kerndichte, die sich in diesem Niherungstall da-

durch ergibt, dass das Nuklid j gleichméBig iiber das gesamte Volumen verteilt wird.
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In fortgeschrittenen Datenaufbereitungssystemen wird die Feindiskretisierung beziig-
lich der Energievariablen selbst in Teilschritten ausgefiihrt. Dabei ist die Tendenz, dass mit
hoherer Energiediskretisierung einfachere Geometriemodelle fiir die Zelle verwendet werden.
Mit abnehmender Energiediskretisierung werden die Geometriemodelle zunehmend kompli-
zierter, bis hin zu einer nahezu exakten Nachbildung der Zelle. Dabei werden in der Berech-
nung in einer bestimmten Energiediskretisierung die zuvor in der hoheren Diskretisie-
rungsstufe berechneten gemittelten Wirkungsquerschnitte verwendet.

Um in den folgenden Abschnitten des Kapitels 3 das Losungsverfahren, mit dem im
Programm TransRay die rdaumlich integrierten Gruppenfliisse aus Gleichung (47) berechnet
werden, mathematisch zu beschreiben, wird die zeitunabhédngige Transportgleichung (10)
tiber die Energiegruppe g integriert. Mit der Spaltquelle q,(r,E) aus Gleichung (11) folgt

daraus die g-te Gruppentransportgleichung
Q-v j dE¥(F,Q,E) + j dEo (7, E)¥(F,Q,E) = j dE q(7,Q,E)
g g g

= [dE(q,(F,.Q.E) +q,(F,E) +q,,(F. Q. E))

n L - (64)
= j dE j dE’ j dQ 6. (1, > O, E' - E)¥(5,Q,E')
=lg ¢

g'=

+ j dE %(E,T) j dE'vo,(f,E) d(T,E) + j dE q_.(f, ), E).
g=lg g g

Unter der Annahme, dass die Energieabhéngigkeit des Neutronenflusses nach Glei-
chung (61) ndherungsweise separiert werden kann, folgt aus Gleichung (64) analog zu Glei-

chung (36)

[0V 40,60 =3 [d0o, (7.0 > O) ¥, (7.) +
e i (65)
1e(®) Do vo, () Dy (F)+q5(F.Q)

g'=1
mit den Gruppendaten und -fliissen aus Gleichung (28) bis (35). Der einzige Unterschied zwi-
schen Gleichung (36) und (65) ist, dass in Gleichung (65) der Gruppenquerschnitt o, aus
Gleichung (32) nicht von Q abhingt.

Wird von den Querschnitten ,, G54 und vory exemplarisch der totale makroskopi-

sche Gruppenwirkungsquerschnitt o, (f,Q) aus Gleichung (32) betrachtet, so schreibt sich

dieser Querschnitt mit o(t,E) =Y ¢ (F,E) =Y p¥(¥)-5¥(E) und (61) in der Form
j i



42 3 Theorie zur Berechnung des Neutronentransports im Programm TransRay

0,(£.0) = 0,(7) =X p" ()| dEGV(E) p(E) = X pV (F) -5 (66)

(€))
g b

mit den analog zu Gleichung (62) definierten mikroskopischen Gruppenquerschnitten G
die in der ersten Stufe berechnet werden. In Gleichung (62) steht als zweiter Faktor die Kern-
dichte p(j) des Nuklids j, die mit dem winkeldifferenziellen Gruppenfluss gewichtet und iiber
das Volumen v; und alle Bewegungsrichtungen gemittelt wird. In Gleichung (66) hingegen
steht unter dem Summenzeichen nur die Kerndichte p(j), da die Gruppentransportgleichung
(65) daraus resultiert, dass die Transportgleichung (10) bisher lediglich iiber die Energiegrup-
pen g integriert wurde.

Da die raumliche Integration der Gruppenfliisse explizit erst in Abschnitt 3.2.2 erfolgt,
wenn die StoBwahrscheinlichkeiten formuliert werden, wird zundchst weiterhin Glei-

chung (65) betrachtet. Diese Gleichung liefert insgesamt n Gleichungen (g =1, 2, ..., n). Sie

kann umgeschrieben werden in die Form
[0V +0®]¥(.Q)=[dos, (.0 - Q) ¥[F.Q) + s(.Q), (67)

wobei der Gruppenindex g entfernt wurde, da er nur als ein Parameter erscheint. Die g-te

Gruppenquelle ist

s(,0)=s,[F0)=Y J'dQ’osqgg,(?,fz'—>fz)‘{fg,(f,fz') +
gve 68
X (D) 2 vo, () ®, () + a5 (7.0). (©%

und

o [f.0 > 0)=0 [FO > 0). (69)

3.1.3 Neutronentransportprobleme mit fester Quelle

Im Programm TransRay wird die stationdre Neutronenflussverteilung einer Anordnung mit
spaltbarem Material mittels der Eigenwertform der Transportgleichung berechnet (sieche Ab-
schnitt 3.4, Seite 73 ff). Dabei wird die Eigenwertgleichung mit der inversen Potenzmethode
iterativ geldst. Diese Iteration wird auch als duflere Iteration bezeichnet. Zur Veranschauli-
chung wird nun die Vorgehensweise innerhalb eines duleren Iterationsschrittes kurz und rein
formal beschrieben:

Jeder Iterationsschritt entspricht der Losung der zeitunabhédngigen Transportglei-

chung (10), in der der Quellterm S aus Gleichung (13) durch eine feste Funktion ggx gegeben

ist. Dieselbe Gleichung muss zum Beispiel auch gelost werden, wenn eine externe Neutro-
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nenquelle aber keine Spaltquelle gegeben ist. Solch eine Anordnung wird auch als nichtmul-
tiplizierendes System bezeichnet. In diesem Fall ist q,(f,E)=0 wund §(f,fz, E)=

qf]x (i:b Q’ E) = qex (i:b Q’ E) .

Ist nun in TransRay fiir den m-ten duBeren Iterationsschritt die feste Quelle q\"(F, E)

gegeben, die beim Eigenwertproblem unabhingig von Q ist, so lauten die zu (67) analogen

Gleichungen fiir die Gruppeng=1, ..., n

[6-v+o,®)em(E0) -3 [dao

5,88

F.0 - o)y [Q)= @@ E)dE. (70
g

Im Programm TransRay wird angenommen, dass die Materialien isotrop sind. Damit

hingt nach Gleichung (4) der differenzielle Streuquerschnitt beziiglich der Bewegungsrich-
tungen nur vom Skalarprodukt '-Q ab. Zudem wird in TransRay zur Vereinfachung ange-

nommen, dass die Streuung isotrop ist. Mit diesen Annahmen und q,, (F) = .[ qi™(t,E)dE
g

lautet Gleichung (70)

(@940, ED) Do, B O () =ql, @). (71)
g'=1
Es wird nun formal der Operator
- 14
H, = [d[Q-V+o,®)] (72)
Q

definiert. Unter der Annahme, dass H, ein linearer Operator ist (sieche auch Lewis und Miller

Jr. [30], Seite 82), schreibt sich Gleichung (71) wie folgt:

O (r) - > H,(o,,, ()P (F) = H,qi, (T) (73)
g'=1
firg=1,..,n Mit
Hll Hln
H, =6,-Ho, und H=| : : : (74)
Hnl Hnn
und
e = Hyhy (75)

schreiben sich die n Gleichungen (73) in der Form
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H, - H, q)gm) (ﬁI:)l
: : : D= (76)
Hnl e Hnn q)f]m) Qi'lr:)n
oder kompakter
HO™ =Qm. (77)

Das Programm TransRay berechnet den Neutronentransport fiir eine Zelle, die in Teil-
volumina v; unterteilt ist. Fiir das resultierende System, in dem die Ortsvariable in die v; und
die Energievariable in die Gruppen g diskretisiert sind, ist H eine Matrix. Damit ist H ein li-
nearer Operator. Die Matrix H ist in TransRay nicht explizit gegeben. Fiir den Fall einer Zelle
im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen (siche Abschnitt 3.3.2.1) wird die Matrix H
in Abschnitt 3.4 formuliert.

Falls keine Neutronen aus Gruppen niedrigerer in Gruppen hoherer Energie streuen,

bzw. eine solche Aufstreuung nicht beriicksichtigt wird, so ist
H, =0 fir g'>g. (78)

In diesem Fall kann das Gleichungssystem sukzessive von der ersten bis zur letzten Energie-

gruppe gelost werden:

m) _ -1 0(m
CDI - H11 Qﬁx,l >

(m) _ yy-! (m) (m)
ch - sz (Qﬁx,Z _HZI(I)I )a

(I)(gm) — Hfl (m) Z H (I)(m)) (79)

ﬁxg

(I)(m) — Hfl (m) Z H (I)(m))

ﬁxn

Falls Aufstreuung behandelt wird, muss eine Nachiteration erfolgen. Dazu kann das Gaul3-
Seidel-Verfahren verwendet werden:

O — Qu ZH O - S H M), (30)

g ﬁx 8
g'=g+1

wobei j der Index fiir die Nachiteration ist.
Mit den Gruppenfliissen CDL,m) , die TransRay im m-ten &ufleren Iterationsschritt be-

(m+1)

g (r) fir den néchsten &ufe-

rechnet hat, werden im Programm die festen Gruppenquellen q
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ren Iterationsschritt m+1 bestimmt. Alle Iterationen zur Losung des Gleichungssystems (76)

fiir jede Energiegruppe werden auch als innere Iterationen bezeichnet.

3.1.4 Kiritikalititsrechnungen

3.1.4.1 Die Eigenwertform der Transportgleichung

Physikalisch ist eine Anordnung mit spaltbarem Material kritisch, falls eine selbsterhaltende
zeitunabhingige Kettenreaktion in Abwesenheit externer Neutronenquellen vorhanden ist. Es
liegt dann eine stationdre Neutronenverteilung vor, in der die Rate der Neutronenproduktion
gleich der Rate der absorbierten und aus der Anordnung entweichenden Neutronen ist. Falls
mehr Neutronen produziert werden als verloren gehen, wird die Anordnung iiberkritisch ge-
nannt, im umgekehrten Fall unterkritisch. Es liegt dann keine stationdre Neutronenverteilung
VOr.

Mathematisch ist die Anordnung kritisch, falls eine zeitunabhingige nichtnegative Losung zur

Transportgleichung (10) ohne externe Quellen
|-V + (7. B)| ¥ (. 0. E) = q, (F. Q. E) + q, (7. E) (81)

existiert, wobei s durch die entsprechende zeitunabhingige Streuquelle aus Gleichung (3)
und g nach Gleichung (11) gegeben ist. Die Losung von Gleichung (81) hidngt natiirlich von
den Randbedingungen ab.

Fiir Kritikalitdtsrechnungen wird v, die mittlere Anzahl an Neutronen pro Spaltung, so
eingestellt, dass eine zeitunabhéngige Losung obiger Gleichung existiert. Dazu wird v durch

v/k ersetzt und es wird die Eigenwertform von (81) erhalten:
[V + ofF.E)]W(F. Q. E) = q, (7.0, E) +%qf(f, E). (82)

In dieser Eigenwertgleichung ist k der Eigenwert. Die Losung Wy dieser Gleichung ist dann
die zu k gehorige Eigenfunktion.

Aufgrund der physikalischen Definition der Kritikalitdt ist ersichtlich, dass jede Ket-
tenreaktion kritisch gemacht werden kann, falls die Anzahl der Neutronen pro Spaltung zwi-
schen Null und unendlich eingestellt werden kann. Folglich wird es einen grofiten Wert kiax
geben, fiir den eine nichtnegative Losung existiert. Dieser groBite Eigenwert wird bezeichnet
als effektiver Multiplikationsfaktor k.s bzw. fiir eine unendlich ausgedehnte Anordnung, wie
z. B. bei Zellproblemen mit Reflexionsrandbedingungen, als Multiplikationsfaktor k.. Wiirde

nun v, die tatsdchliche mittlere Anzahl an Neutronen pro Spaltung, auf v/ky.x eingestellt wer-
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den, so wire das System im Gleichgewicht (kritisch). Mit diesem k., wird also das System
,kiinstlich” kritisch gemacht und die dazugehorige Losung der Fliisse ist demnach die Losung
zu diesem kritisch gemachten System. Der Wert von ky,.x gibt also an, ob die berechnete An-

ordnung mit spaltbarem Material kritisch, liber- oder unterkritisch ist, und zwar gilt:

>1 {iberkritisch,
k. (bzw.k,) § =1 kritisch, (83)

<1 unterkritisch.

3.1.4.2 Losung der Eigenwertform der Transportgleichung

Aus der Eigenwertform (82) der Transportgleichung werden in Abschnitt 3.4 der grof3te Ei-
genwert, d. h. der Multiplikationsfaktor k der Zelle, und der Eigenvektor, d. h. die zu k geho-
rigen Neutronengruppenfliisse, berechnet. In diesem Abschnitt wird nur kurz und formal der
Losungsweg skizziert.

Fiir die zeitunabhéngige Transportgleichung (10) ist der Quellterm (13) gegeben durch

g(f,f!, E)=q;(r,E)+q,., (f,f),E). Fir Gleichung (82) hat der Quellterm die Form
§(f, E)= %qf(f, E). Damit lauten die Gruppengleichungen (67) fiir den Fall isotroper Mate-

rialien und isotroper Streuung analog zu Gleichung (71)
=~ - .= z - -1 _ -
[0V +0,(0)|¥,(7.9) Do, (F) ,(F) = 1,0 Yo ({0, @), (84)
g=l g

Mit den Operatoren H, aus Gleichung (72) ergibt sich analog zu Gleichung (73)

RN - | - - -
P, (F) =2 H, (0, () @y (7)) = - 2, (1, () vory, (F) 0, (F)) (85)
g'=l g
Werden nun die Operatoren
F, =H, 5, @) voy(f) (86)
definiert, so ergibt sich mit
Fll Fln
F=| : = (87)
Fnl an

statt (77) die Gleichung

HO=—FO. (88)
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Anwendung des inversen Operators H' auf Gleichung (88) liefert die Eigenwertform mit dem

Eigenwert k

i):%HlFﬁ) oder

(89)

k D=H'FO.

In Abschnitt 3.4 werden in der &uBleren Iteration nach der inversen Potenzmetho-

de [39] der groBte Eigenwert k des Operators H''F, d. h. der Multiplikationsfaktor k., der Zel-
le, und der dazugehorige Eigenvektor ®(k,) bestimmt. Diese Iteration (m =1, 2, ...) wird

wie folgt durchgefiihrt:

1) Setze Anfangswerte @ und k.

1

k(m)

2) Bestimme @™ = H'FO™ . (90)

qS(mH)

3) Setzek™™" =k™ il;?W mitdem (1xI-n) Vektoré =(1,...,1).
&

Der Schritt 2 entspricht der Losung der Transportgleichung mit einer festen Quelle wie in

Abschnitt 3.1.3 beschrieben. Dabei wird Gleichung (88), in der auf der rechten Seite der Term

ﬁF @™ steht, nach dem Vektor @ auf der linken Seite aufgeldst, der dann auf @™
gesetzt wird. Das heiBt, in Gleichung (77) ist Q™ :ﬁF @™ . Der Vergleich von Glei-
chung (71) mit Gleichung (84) ergibt
m e 1 o o m o
Qi () = 1 %) 2 vo (F 0 (). (O1)
g

3.2 Eine integrale Transportmethode zur Bestimmung des Neutronenflusses:
Die Methode der Stolwahrscheinlichkeiten

3.2.1 Die Integralform der Transportgleichung

Zum Zweck der Herleitung der Integralform der Transportgleichung, auch integrale Trans-
portgleichung genannt, wird von einem Vektor T in die Richtung —Q zuriickgeschaut, aus

der die Neutronen kommen. Dazu wird der Ortspunkt T’ = T — R'Q betrachtet (siche Abb. 12).
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\

=

Abbildung 12: Linge R’ des Flugwegs fiir Neutronen mit der Flugrichtung
vom Punkt ' zum Punkt 7.

Betrachtet wird nun die zeitunabhingige Transportgleichung (10) in der energiediskretisierten

Form (67) mit der Ortsvariablen 1':

[V +o(®)] (i, &)= q(F.0)

(92)
mit  qf.Q)=[do [.0 > Q[F.Q) + s[F.Q)
gemal Gleichung (68) und (69).
Mit der Beziehung Q- V‘P(f’, Q): Q- V‘P(? —R'Q, Q): - %1@’@) schreibt
=R’

sich dann Gleichung (92) in der Form

(HEIRD) e ja)y(r-r5.6)= g -R.6) ©03)
I=R’

Die Funktion f(R')= efic(?m)dk hat die Eigenschaft f'(R’)=—o(f - RO)f(R’).

Multiplikation von (93) mit f(R’), Verwendung dieser Eigenschaft von f und anschlieBende
Integration iiber die Variable R’ von R’ = 0 bis R’ = R liefert die Integralgleichung

R’ R
—jc(f—kfz)dk - j S(F-2Q)dh

R
Y(T,Q) = j qQF-R'Q,Q) ¢ dR'+ V(T -RQ,Q) e . (94)
0

In Analogie zur Fortpflanzung des Lichtes wird der optische Weg zwischen T und 1’

eingefiihrt:

o
W(F,i)=1(f,F ~R'Q) = jc(f_m) dx . (95)
0
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Integraltransportmethoden werden vorzugsweise zur Losung von Transportproblemen
angewandt, bei denen der Effekt der anisotropen Streuung klein ist. Stamm’ler und Abbate
[55] berticksichtigen anisotrope Streuung iiber eine Transportkorrektur der totalen Wirkungs-
querschnitte und der Streuquerschnitte (zur Behandlung der anisotropen Streuung siehe auch

S. 19 f). Werden isotrope Materialien (sieche Gleichung (4)), isotrope Streuung und isotrope

externe Quellen angenommen, so wird auch die Gruppenquelle in (68) isotrop, S(T,Q) = S(F).

Damit ist auch die Quelle q in (92) unabhingig von Q,
q(¥,Q) =q(t'") = o, (") O(t") +S(T), (96)

wobei o (r') der isotrope winkeldifferenzielle Streuquerschnitt innerhalb der Energiegruppe
ist.

Aus der Definition des optischen Weges 1 aus (95) und Einsetzen der Gleichung (96)
in die Integralgleichung (94) ergibt sich fiir den winkeldifferenziellen Neutronengruppenfluss

mit isotroper Streuung und isotroper Quelle folgende Integralform der Transportgleichung:
— R — — = DA - = - A
Y(1,Q) = j q(f —R'Q)e™ " 4R + ¥(F - RQ, Q)e ™" (97)
0

Ein Transportproblem ist korrekt gestellt, wenn der Fluss, der durch die Oberfldche in
das Volumen eintritt, bekannt ist. In Gleichung (97) kann R als der Abstand des im Volumen

befindlichen Punktes  zur Oberfliche des Volumens in Richtung entgegen der Neutronen-
bewegung gewihlt werden, d. h. als der Abstand von T zum Punkt T —R(F,Q)Q, an dem die
Neutronen in das Volumen eintreten. Bei gegebenen Randbedingungen ist somit
¥(f-RQ,Q) in Gleichung (97) bekannt und das Problem reduziert sich darauf, W(¥,Q)

durch die Quelle q auszudriicken.

3.2.2 Die Formulierung der StoSwahrscheinlichkeiten

Der Ausgangspunkt zur Herleitung der StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen ist nun die integ-
rale Transportgleichung (97). Bei der Herleitung der Gleichungen fiir zweidimensionale Prob-
leme in Abschnitt 3.2.2.2 wird der Vektor r nur in der x-y-Ebene betrachtet und von den
Vektoren Q und T—RQ die jeweiligen Projektionen auf die x-y-Ebene. Da bei
2D-Problemen der winkeldifferenzielle Gruppenfluss ¥ und die Quelle Q unabhéngig von

der z-Komponente sind, konnen sie ersetzt werden durch ihre Werte in der x-y-Ebene.
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3.2.2.1 Die Formulierung der StoBwahrscheinlichkeiten im 3-dimensionalen

Als Approximation wird im Programm TransRay angenommen, dass der winkel- und energie-

differenzielle Fluss und damit auch der winkeldifferenzielle Gruppenfluss am Rand der Zelle

fiir Neutronenflugrichtungen Q, die in die Zelle fiihren, isotrop ist (Po-Entwicklung), d. h.
YEQ)=WY(E)  fir feS  und  i-Q<0, (98)

wobei n die dullere, d. h. die nach auBlen zeigende, Normale des Randes S ist. Betrachtet wird
nun der Gruppenstrom der Neutronen, die durch den Rand in das System eintreten, pro Fli-

che:

=l

J ()= j ‘ﬁ : (z\ ¥ (F,0Q)dO fiir

n-Q<0

es. (99)

Aufgrund der Approximation (98) hiangt ¥ auf dem Rand S fiir n - Q <0 nicht von Q ab und
Integration iiber den Halbraum in Abbildung 11 liefert nach Gleichung (6)

s

I (F)= j i Q}dQ ¥ (F) j j |cos9|sm9d6d(o——(4nsr) ¥ (%) (100)

i1-0<0

fiir T € S. Befindet sich der Punkt t innerhalb der Zelle V oder auf ihrem Rand S und liegt
der Punkt T —RQ aufS, so folgt aus Gleichung (100) fiir die Integraltransportgleichung (97)

J_(f —RQ) e "R
(47 sr)

R
Y(1,Q) = j qQE-R'Q) e TRV gR' + 4 (101)
0
Wird diese Gleichung wie in Gleichung (6) iiber den vollen Raumwinkel integriert, so lautet
die Gleichung fiir den Gruppenfluss
2w T R N S 2n T L J (f—RQ)
O(7) = [do[d0[dR'sin 0 qF ~R'Q) e ™™ + 4 do[d0sing ¢ ==,
0 0 0 0

102
(47 sr) (162)

Die beiden Mehrfachintegrale in Gleichung (102) konnen in Form eines Volumenin-

tegrals iiber die Zelle V und eines Oberflachenintegrals liber ihren Rand S geschrieben wer-

den. Mit Einfithrung der neuen Variablenvektoren ' =7 —R'Q und " =T — RQ transformie-

ren sich die Integrale in (102) zu

—r(r ') *T(ff")

Q) AV +— [ S
v [F-7 J -

wobei die winkelintegrierte Quelldichte Q nach Gleichung (6) gegeben ist durch

O(F) = —j J (F")ds", (103)
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Q)= [a()dO. (104)

Falls der Gruppenstrom pro Fldche J_ der eintretenden Neutronen bekannt ist, kann

Gleichung (103) mit (96) mittels der Methode gelost werden, die in Abschnitt 3.3 beschrieben

wird. Falls zum Beispiel Reflexionsrandbedingungen
J.(t)=J (7) fiir reS (105)

oder allgemeinere Beziehungen zwischen J, und J_ am Rand gelten, kann (103) nur geldst

werden, falls eine zusdtzliche Gleichung formuliert wird, die den Gruppenstrom der Neutro-
nen, die das Gebiet verlassen, pro Fliche,

J+(¥)zjﬁ-§2‘1’(f,ﬁ)d§2 fir TeS, (106)

i-0>0

in Beziehung bringt mit ® und J _. Einsetzen von ¥ aus (101) in (106) ergibt

R
J+(f) = J.d(l)j d@ ﬁ . ﬁ sin9 I de q(f _ R’Q) e_r(fj_R’Q)
| _(107)
+ 4j do j do n- é sin O e*T(P,P,RQ) w
(4m sr)

fiir T €S, wobei tiber den Bereich (o, 0) integriert wird, fiir den n- Q>0 ist. Wie in (103)
kénnen wieder die Variablenvektoren T'=7—R'Q und "' =T —RQ eingefiihrt werden und

(107) schreibt sich wie (103) in der Form

B T L R Tio o o, e T
L(r)—ﬂin-(r—r)”f_f,ngQ(r)dV+n£n S

J(F")ds”  (108)

fir r eS.
Die Zelle V wird nun in Teilvolumina v; und ihr Rand S in Teilfléchen s;unterteilt, so

dass

v=Jv und S=|Js; (109)

ist, wobei jedes v; eine Materialzusammensetzung enthélt, deren Nuklide in v; homogen ver-
teilt sind. Die beiden Gleichungen (103) und (108) fiir @ und J, werden nun iiber die Raum-
variable integriert und durch das Volumen v; bzw. die Fliche s; dividiert, so dass jeweils auf
der linken Seite der rdumlich gemittelte Gruppenfluss beziehungsweise Gruppenstrom der

austretenden Neutronen pro Flache steht:
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iqnizijd\/cb(f) und Jﬂ.:ldeL(f) (110)
\A Vii SJ

1

mit den @; aus Gleichung (47). Auf den rechten Seiten der Gleichungen (103) und (108) wer-

den Q und J _ durch die rdumlich gemittelten Werte approximiert, d. h., es wird angenommen
Q) ~Q =~ [av'QE) fir Fev, (111)

Vis
J_j(f)zJ_j=lde'J_(f') fir Tes,. (112)

S; =

Die Naherung fiir die Quelle Q wird auch als Flat-Source-Approximation bezeichnet und die
Néherung fiir den Strom pro Flidche J_ entsprechend als Flat-Current-Approximation. Somit

gehen (103) und (108) iiber in

1 —1(7,t)

— 0, Z jdV4njdV Q+z jdv jds’

2
vi g |7 - ||

und (113)

—1(%,1")
e

Fiir jede Energiegruppe werden diese beiden Gleichungen nun in Form der StoBwahr-

2*]

e—r(f,f')

J..
[F-#

:ZSLJ‘dS%n‘den(r—r) Q, Z Ids J.dS'n (r—1")

scheinlichkeitsgleichungen geschrieben. Dazu wird die erste Gleichung mit v,o, multipliziert,
wobei o; der totale makroskopische Gruppenquerschnitt aus Gleichung (48) ist, der in der
ersten Stufe der Kette der Neutronentransportberechnung (Abschnitt 2.1, Seite 9) erzeugt
wird. Damit steht auf der linken Seite die Gruppenstofrate in v,. Wird die zweite Gleichung

mit s; multipliziert, so steht auf der linken Seite die Gruppenentweichrate durch die Fliche s;

und fiir die Raten folgen die beiden Gleichungen

6@, =Y P[v, < v, 1v,Q, + Y P[v, < s,]s,]_,, (114)
i j
=Y P[s; < v,1v,Q, + Y P[s; < s;]s,J;, (115)
i i
wobei
e—r(f,f')
Plvi < v;]= v [dV' ——, (116 a)
vl VY

—1(7,1")

P[Viesj,]::TijdVIdS’e (116 b)
i

S ”




3.2 Eine integrale Transportmethode: Die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten 53

und

—1(%,F)

Ve

—1(F,i)
3
7 =¥

Da v;Q; die Quellrate in v, und s,J ;, die Eintrittsrate durch s, ist, lassen sich die

Pls < v.]= (117 a)

] 1

(117 b)

1 r = - =
P[sj&sj,]zajdss‘[ds i-(f-1)

Ausdriicke (116) als StoB3- und (117) als Entweichwahrscheinlichkeiten interpretieren. Dabei

ist P[v, <~ v,] gerade die sogenannte ErststoBwahrscheinlichkeit, d. h. die Wahrscheinlich-
keit, dass ein Neutron, welches aus v, kommt, seinen nichsten Stofl in v, hat. Analog ist
P[v; <s;] die Wahrscheinlichkeit, dass ein Neutron, welches durch s; eingetreten ist, sei-
nen ndchsten Stof in v; hat. P[s; <— v, ] und P[s; <—s;] sind die entsprechenden Entweich-

wahrscheinlichkeiten.

Falls in v; Vakuum ist, also o, =0cm™ gilt, wird die obere Gleichung in (113) mit

v, -1em™ multipliziert. Anstelle von (114) steht dann

= s 118
(lcm) ZC[V «— v,]v,Q +ZC[V «s;]s; I (118)

wobei statt der StoBwahrscheinlichkeiten in (116 a) und (116 b) nun die Koeffizienten

1 e 1)

C[v. ]=———|dV |dV’ d 119 a

VeV = e 47'cvi,;[ J F-if e

Clv, < s,]= ;j v [ds o (119 b)
7 (em) 7, v -7

die Gewichte der Quellrate in v, und der Eintrittsrate durch s, zum rédumlich tber v; integ-

rierten Gruppenfluss pro cm repriasentieren. Im Gegensatz zu den Stowahrscheinlichkeiten
konnen diese Gewichte groBer als 1 sein. Im Programm TransRay werden, wenn geometri-
sche Anordnungen mit Vakuumbereichen behandelt werden, diese Gewichte verwendet. In
Abschnitt 3.3.2, wo das lineare Gleichungssystem mit den StoBwahrscheinlichkeiten geldst
wird, wird die Bedeutung der Verwendung der Koeffizienten aus Gleichung (119 a) und
(119 b) erléutert.

Um die Gleichungen in (114) (bzw. (118)) und (115) zu 16sen, wird die Quelle Q aus
(104) betrachtet, die in (111) durch das raumliche Mittel Q; approximiert wurde (Flat-Source-
Approximation). Mit der Quelle q aus (96) ergibt sich
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Q- Vi Jamav =Vii JJat)aaav
/ i (120)

V.

1

=i[”05(f)cp(f) dQdv +”S(f) dQdV] ZL[GS’iCDi +S.]
Vi Vi Vi
mit dem {iber v; integrierten Gruppenfluss ®; aus Gleichung (47) und der Quelle S;, d. h. der
Gruppenquelle S(t) aus Gleichung (68), die iiber v; und alle Raumrichtungen integriert ist,
S, = [[s(¥)dQdv. (121)

Mit den Gruppenkonstanten (48), (50), (51) und (52), die in der ersten Stufe erzeugt

werden, und mit
1 -
q =—[q(E)dv (122)
Vil
ist vi-q; fiir die Energiegruppe g gleich der rechten Seite von Gleichung (53), d. h.
Vi@ = D0 @iy T iy D VO Py + [Q5(F) AV (123)
g'=l g'=1 v;

Das Programm TransRay fiihrt die Transportrechnung mit den Gruppenkonstanten (48), (51),

T =[1,dQ  und o, =], dO (124)

sigg T

aus. Mit den in (124) definierten Gruppenkonstanten folgt nach Gleichung (120) und (123)

vi-Q, = Zl Oy Py + ziqg,zlvoﬁ,g,qai,g, +[Jaz@®dQav, (125)
g= g= v;
Gs,i = Gs,i,g = Gs,i,gg (126)
und
Sie = 2O Piy + 7 zl Vo, @, + [ [ai(F)dQadv. (127)
g= v;

=1,
"rg

0c_0g,

Fiir 6,; 4 aus (124) gilt nach Gleichung (6) mit dem differenziellen Streuquerschnitt ;4o aus

Gleichung (52)

[dV [do[dQ'[dE [dE o,(,Q > Q.E - E) ¥(F,Q,E)

Vi

O, ipe = (4TsD) G\ = . (128)

g | d\f [do[dE" w(i, QB
Vi g



3.2 Eine integrale Transportmethode: Die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten 55

Da im Programm TransRay die Eigenwertgleichung (82) gelost wird, lauten nach

Gleichung (71) und (91) die GroBen aus (125) und (127) in TransRay fiir den m-ten &dufleren

Iterationsschritt
m _ N\ (m) (m)
v, -Q _Z‘;Gs’lggq) +— k<m> Xlgzmhgcpi,g, (129)
o
und
(m) _ (m) (m)
ZGSI% +k<m> xngmﬁg o (130)

g#g

Wird nun Q, in die StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen (114) (bzw. (118)) und (115) einge-
setzt, ergibt dies A+B Gleichungen, wenn A die Anzahl der v; und B die Anzahl der s; ist. Es
gibt aber A+2B Unbekannte, die @; furi=1, .., A, die J; furj=1, .., Bund die J ; fiir
j=1, ..., B. Es werden also B zusétzliche Gleichungen benétigt. Diese ergeben sich aus den
Randbedingungen, z. B. Vakuumrandbedingungen (J_; =0) oder Reflexionsrandbedingungen

(J_;=1,,), aus komplexeren Bezichungen zwischen den ein- und austretenden Strémen von

unterschiedlichen Réndern oder aus Stetigkeitsbedingungen an den Grenzflachen benachbar-

ter Gebiete.

3.2.2.2 Die Gleichungen fiir 2-dimensionale Probleme

Ausgangspunkt zur Herleitung der zweidimensionalen StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen

ist wie im Dreidimensionalen die integrale Transportgleichung (97). Der Ortsvektor r wird

nur in der x-y-Ebene betrachtet. Es sei ﬁp der Einheitsvektor in Richtung der Projektion von

—

Q auf die x-y-Ebene. Fliegen die Neutronen parallel zur z-Achse, d. h. Q =(0,0,1) oder
Q=(0,0,—1), so sei Qp ein beliebiger Vektor. Die Projektion von T —R'Q auf die x-y-Ebene
ist dann 1 — IN{'QP , wobei R'=R’sin® und 0 der Polarwinkel aus Abbildung 11 ist. Im Fall
Q= (0,0,£1) ist =0 bzw. 0 = 1. Somit ist R’=R’sin®=0 und die Projektion von T —R'Q
auf die x-y-Ebene gleich dem Vektor r. Da der winkeldifferenzielle Neutronengruppenfluss

Y und die Quelle q ortsunabhingig von der z-Komponente sind, kénnen sie in der Integral-

gleichung (97) durch ihre Werte in der x-y-Ebene ersetzt werden, d. h.
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q(f -R'Q)=q(f -R'Q,)
und (131)
P(f-RQ,Q) =P(f-RQ ,Q),

wobei R =Rsin® ist. Fiir den optischen Weg aus (95) ergibt sich

T (1, -RQ)
. fir 0<O<m und
_ sin 6
t [FF-RO)= (132)
R’ o(7) fir 6=0 oder 6=,

da der totale Gruppenwirkungsquerschnitt ¢ ebenfalls ortsunabhéngig von der z-Komponente

ist. Nach der Regel von de I’ Hospital gilt

e S [oli-1.0, )
. 1(r,r—R'Q)  1t(r,r—R'sin06Q ) P
lim . P2 = lim : P2 = lim—2 .
-0 sin 0 -0 sin O -0 sin 0 (133)
_ o(f=R'sinfQ SR cose
= lim R"-o(T).
-0 cosH
t (f,F —R'Q o) L o
Analog ergibt sich lim - =R’ o(r). Damit gilt
07 sin O
-y (f,F-RQ
¢ (5 F-rG)= 200 ; D fir 0<es<r. (134)
sin

Werden (131) und (134) in (97) eingesetzt und die Integrationsvariable R’ verwendet,
ergibt sich eine von der Ortskoordinate z unabhéngige Integralgleichung

'Q) (3 - R'Q,) _ o _t(f,f—ﬁfzp)
0 dR'+P(F-RQ ,Q)e 0 (135)

r—

£ q(F
F(E.0)= ! sin 0

wobei R = ﬁ(f,ﬁp) der Abstand vom auf die x-y-Ebene projizierten Eintrittspunkt der Neu-

tronen zum Punkt 1 ist. Wie in 3D wird angenommen, dass der winkel- und energiedifferen-

zielle Fluss und damit auch der winkeldifferenzielle Gruppenfluss am Rand der Zelle fiir

Neutronenflugrichtungen Q, die in die Zelle fiihren, isotrop ist. Wie in 3D wird der Gruppen-

strom der eintretenden Neutronen pro Flidche eingefiihrt und analog zu (101) ergibt sich

I_RO —r(f,f—ﬁ'fzp) J (f—RO —r(f,f—ﬁfzp)
AE-RQ,) FE R o HORE) U g
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Wird nun wieder iiber dQ =dw dO sinO integriert, wobei im Zweidimensionalen fiir o der
Winkel zwischen der x-Achse und flp , der Projektion von Q auf die x-y-Ebene, gewihlt

wird (Abbildung 16, Seite 66), ergibt sich analog zu (102)

27 R
@(f)zzj dmj dR" Ki,[t(f,F~R'Q )] qF ~R'Q,) +
0 0

. (137)
2 ~ . I (F-RQ
8] do Ki,[t (.7 -RQ,)] (;Tsr)")
0
wobei die Bickley-Naylor Funktionen [30] eingefiihrt wurden:
n/ 2 .
Ki, (x) = jde sin"' @ e (138)
0

Die Fliache der 2D-Zelle sei A und L sei der Rand von A. Analog zu (103) im Dreidi-
mensionalen lésst sich (137) als Summe eines Flichenintegrals iiber A und eines Kurvenin-

tegrals iiber den Rand L schreiben

=) — 1 /Kil[r(fafl)] - 2 " ﬁ"'(i:"_f) : —n = —n 139
e (2nrad)IdA IF -7 Q(r)+(nrad)’!dL e -7 i [e (7, D17, (1)

A
wobei ' =T — IN{'QP ,T"=7T-R f)p und n” die duBere Normale an dL" ist. Analoge Ausdrii-

cke zu (107) und (108) ergeben sich fiir den Gruppenstrom austretender Neutronen pro Flache

J+(f):2j do ii-Q [ dR’ Ki,[t(F,F ~R'Q)]qF ~R'Q,) +

© Sy N

. (140)
8 do -0, Ki[x (F,F - RQ )]J‘(f_RQ")
® n- i,[t(r, T — _
Pl P (47 sr)
oder als Summe eines Integrals iiber die Flache A und den Rand L geschrieben
1) = ——[aa'i- - 7) Rl C D g6y
ermds IF=¥ (141)
2 Ki,[t(7,1")]

[dLd (= a"- (7 - ) I_(E").

(rrad )

Analog zum Dreidimensionalen wird die Fliche A in Teilflichen A; unterteilt, wobei
jedes A; eine Materialzusammensetzung enthélt, deren Nuklide in A; homogen verteilt sind.

Der Rand L wird in die Randkurven L; unterteilt. Es werden die Volumina und Randflichen

v.=A -lcm und s;=L;-lcm (142)
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betrachtet, die eine Hohe in z-Richtung von 1 cm haben. Das heil3t, v; und s; ergeben sich da-
durch, dass die Fliache A; bzw. die Kurve L;, die in der x-y-Ebene liegen, um 1 cm parallel zur
z-Achse extrudiert (,,gestreckt*) werden. Entsprechend der Behandlung der beiden Gleichun-
gen (103) und (108) in 3D werden (139) und (141) tber v; bzw. s; aus (142) integriert und

durch das Volumen v; bzw. die Flache s; dividiert. Analog werden Q und J_ wie in 3D durch
die rdumlich gemittelten Werte approximiert (Flat-Source- und Flat-Current-Approximation).

Mit den Volumina und Flidchen aus (142) ergeben sich somit wie im Dreidimensionalen

(Gleichung (114) und (115)) die StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen

6@, =3 PA, « A J(A, - 1em) Q, + 3P [A <1, ], 1em) T, (143)
i J
und
(L, -lem)T,; =S P[L, A, JA, - 1em)Q + Y P[L, L, (L, -Tem)I_,, (144)
i j
wobei
__ 5 Ki [T (5 )]
P[AieAi,]_(znrad)Ai’J:dA!dA = (145 a)
Pt = Ki, [t (T, r)]
A <L, |=—=i [dA [dL'5" 2 145 b
| ](md)j R (145 b)
und
- (Bt 0)]
PIL, «A,]= (anad)A jdLjdA —T) e (146 a)
Ki,[t(7,1")]
PIL «L,|=—=[dL{dL'@i-(F- —l K (146 b
L, ] (md) g U L U e L
Falls in A; Vakuum ist, ist 6, =0cm™ und es ist analog zu (118)
(ch )—ZC[A « AJA, -1em) Q, +ZC[A L)L, 1em) T (147)
cm i
statt (143) zu verwenden mit
~ 1 Ki [ (F,7)]
C[AieAi,]—(lcm)(znrad)Af j dA ijdA T und (148 a)
’ = KIZ[T (r r )]
cla «1,]= (lcm)(nrad)Lj jL (- —?_?”2 . (148 b)
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Zu diesen Koeffizienten C gelten entsprechend die Bemerkungen zu den Koeffizienten C aus

(119 a) und (119 b) im Dreidimensionalen.

3.3 Losung der StoSwahrscheinlichkeitsgleichungen

3.3.1 Bestimmung der Koeffizienten mit der Ray-Tracing-Methode

Im folgenden Abschnitt 3.3.1.1 werden die im Dreidimensionalen in den StoBwahrscheinlich-
keitsgleichungen (114) und (115) auftretenden Koeffizienten, die StoB3- und Entweichwahr-
scheinlichkeiten, liber die Gleichungen (116) und (117) bestimmt. Im Fall von Vakuum wer-
den die Koeffizienten (119) berechnet. Abschnitt 3.3.1.2 gibt die entsprechenden Koeffizien-
ten im Zweidimensionalen an. Das Programm TransRay berechnet die Koeffizienten in 2D

und in 3D mit einer deterministischen Methode, der Ray-Tracing-Methode.

3.3.1.1 Die Ray-Tracing-Methode im 3-dimensionalen

Die Stof3- und Entweichwahrscheinlichkeiten (116) und (117) sind Integrale iiber vier bis
sechs Variablen. Zunichst werden einige Integrationen analytisch ausgefiihrt, so dass sich alle
Ausdriicke als Integrale iiber vier Variablen darstellen lassen. Dazu wird entlang der Richtun-
gen geschaut, aus der die Neutronen kommen. Es werden die Gleichungen (102) und (107)

betrachtet, in denen ® und J, als Integrale {iber die Variablen stehen, die den Weg der Neu-

tronenbewegung beschreiben. Mit dem gleichen Verfahren wie in Abschnitt 3.2.2.1 ergeben

sich fiir (116 a), (116 b), (117 a) und (117 b)

Plv, « v,]= Wjdvﬂdwdede sin 0 e “TRY (149 a)
Plv, «<s,]= (n sr)s jdVHdwd@sm@e’“” R (149 b)
P[s, < v,]= WIdS”dmdede fi-Qsin e "FTRY, (150 a)
P[s; < s;]= (nsr)s JdSﬂ.dden Qsin e "TTRY (150 b)

Im Fall von Vakuum in v; sind statt (149) analog zu (119 a) und (119 b) die Koeffizienten

1
Clv; < v, dV [[dwdo [dR'sin @ e *TRD 151 a
Vi e vil= (1cm) (4msr) v, J ” @ I sinf e ( )

1

Clv, s ]=—
I (Iem) (msr)s; !

IdVU dwd0 sin 6 ¢ TR (151 b)
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zu berechnen. In diesen Gleichungen ist T —R!Q der nichste und ¥ —R,Q der entfernteste

Randpunkt von v, zum Punkt 7t in v; auf der Geraden durch ¥ mit Richtung Q (Abbil-
dung 13). Die Integrale iliber o und 0 sind iiber die Winkel zu nehmen, die v, beziehungswei-
se s; vollstdndig erfassen.

Nun wird die Reduzierung der Anzahl an Integrationen, die numerisch ausgefiihrt
werden, am Beispiel von P[v, <-v,] gezeigt. Die anderen Wahrscheinlichkeiten werden

analog behandelt.
Das Integral iiber R’ in (149 a) kann analytisch ausgefiihrt werden. Mit den Koordina-
ten aus Abbildung 13 gilt mit der Definition (95) des optischen Weges

o, T -R'Q)=1(f, —R!Q)+ (R'-R!)o,, (152)

wobei o der makroskopische Gruppenquerschnitt aus Gleichung (48) ist, der im Teilvolumen
vy und der betrachteten Energiegruppe konstant ist. Aus Gleichung (152) folgt:
R,

ferserrm grr— (e Fmd) | i) ) (153)

R c;

Wird dies in den Ausdruck fiir P[v, < v,] in (149 a) eingesetzt und die Integrationsreihen-

folge vertauscht, ergibt sich

Abbildung 13: Koordinaten, die verwendet werden, um die StoBwahrscheinlichkeiten
P[v; <~ v;] und P[v; < s;] zu berechnen.
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_ -t(F,F-R|Q) —r(f,F—R’zf))
P[Vi <«— Vi’] m”dwdesm GJ.dV ( ) (154)

Das Volumenintegral kann nun fiir Neutronen ausgefiihrt werden, die sich in eine bestimmte
Richtung bewegen. Danach werden die Integrale iiber ® und 6 berechnet.

Um entlang des Weges der Neutronenbewegung zu integrieren, wird das Koordinaten-
system so gedreht, dass eine Koordinate parallel zu —Q ist und somit die anderen beiden
Koordinaten die Ebene senkrecht zur Neutronenbewegung aufspannen. Das gedrehte Koordi-
natensystem wird nun so gewéhlt:

a)Drehe um die z-Achse mit dem Winkel o + 7, das gedrehte Koordinatensystem sei
(x,y',z).
b)Drehe um die x'-Achse mit dem Winkel © — 0, das gedrehte Koordinatensystem sei

(&En,0).
Die C-Achse zeigt in die Richtung — Q und die (&,n)-Ebene steht senkrecht zur C-Achse (Ab-

bildung 14). Ein Punkt (x,y,z) des urspriinglichen Koordinatensystems hat dann im neuen

Koordinatensystem die Koordinaten

& —COs ® —sin® 0 X
N|=|—-sinwcos® coswcos® —sinb ||y]. (155)
¢ sin®wsin® —coswsin® —cosH )| z

Das Volumenintegral kann nun folgendermafien ausgedriickt werden:
& o g
[dv=]defdn[dc, (156)
Vi S

wobei die Grenzen fiir £ , 1 und £ Funktionen von ® und 0 sind. Mit den neuen Koordinaten

schreibt sich (154) in der Form

Plv. < v,]= m”dwdﬁsmﬁjdéjdnjdg(e’“”RQ) e TRy (157)

LI S o
Die C-Integration kann analytisch ausgefiihrt werden, da die optischen Wege im Integranden
alle entlang von Wegen parallel zur C-Achse liegen (Abbildung 14). Es sei 1, =1,(&,n) der
optische Weg durch das Volumen v; und t, =1, (&,n) der optische Weg zwischen v; und vy

(Abbildung 14). Da t,(&, M) =0, - (& —C7) =0, -1, ist, folgt
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o, -RiQ) =0,(§ —)+7,(Em) und
(158)

(F,F - R =6, — O+ 1 (Em) + 1, (G ),
wobei {7 —C der Weg in viund t,(§,n) =0, -(§; —&;) =0, -1, ist (sieche auch Abbildung 13
und Abbildung 14). Damit ergibt sich fiir die ErststoBwahrscheinlichkeit

Plv, < v,]= _ j j dod0sin eT danf dn {e —e () _ g ) () } (159)

(4mtsr) G, v, <7 B

fiir i#1'. Analoge Ausdriicke ergeben sich fiir P[v, <— v.] und die anderen Sto- und Ent-

weichwahrscheinlichkeiten in (116) und (117):

Abbildung 14: Optische Wege 1 und gedrehtes Koordinatensystem (€,1,C), die beim Ray-
Tracing durch die Zelle verwendet werden, um die StoBwahrscheinlichkei-

ten P[v, <~ v;] und P[v; <—s;] und die Entweichwahrscheinlichkeiten

P[s; <= v;] und P[s; < s,] zu berechnen.
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P[Vi<—Vi]:1——ﬂdwdesm9J.déjdn{l e,

(4msr)o,v; = PO

Pl s = fdodnsing Jacfanfe -]

(160)
Pls; <= v;] :m”dmde sin© gdé{ dn{ g _e*ﬁjmr)}’
P[sj<—sjr]—(nsr)S ”dcodesmejdgjdn e i

&

Die folgenden Bemerkungen sind anzufiigen:

e Die Wahrscheinlichkeiten sind ausgedriickt als Integrale {iber vier Variablen, die zwei
Winkelvariablen ® und 0, die die Richtung der Neutronenbewegung beschreiben, und die
zwei Ortsvariablen & und n, die die Ebene senkrecht zur Neutronenbewegung aufspannen
(Abbildung 14).

e Die numerische Berechnung der Integrale wird gewohnlich mit Ray-Tracing bezeichnet.

e Bei diesem Verfahren werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig berechnet, indem fiir
jeden festen Wert (o, 6) bei der numerischen Integration eine Menge von parallelen Linien
gezeichnet wird (Abbildung 15) und fiir jede Linie der Beitrag zu all den StoB3- und Ent-
weichwahrscheinlichkeiten berechnet wird, deren entsprechenden Gebiete und Oberflachen
die Linie durchquert.

¢ Eine Reduzierung der Berechnungen ergibt sich bei Verwendung

a) von Symmetrieeigenschaften der Geometrie und
b) der optischen Reziprozititsbeziehungen

1 1
— PV, < v ]=——P[v; < v ],
V.O. V.O.

171 1 1

iP[sj evi,]:%P[v, s, (161)

j Ov

1 1
—P[s; < s;]=—P[s; < s,].
S S;

Im Fall von Vakuum in v; sind statt der StoBwahrscheinlichkeiten (149) die Koeffi-

zienten (151) zu berechnen. Falls in vi Vakuum ist, bleiben die Werte fiir P[v, <-v,] und
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9
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Abbildung 15:a) Horizontaler Schnitt durch eine Zelle mit den Materialzonen 1, 2 und 3;
b) Unterteilung der Zelle in Teilvolumina; c) parallele Strahlen durch die Zelle beim

dreidimensionalen Ray-Tracing fiir eine feste Neutronenflugrichtung Q. In b) und c) ist
das Teilvolumen v; blau und das Teilvolumen v; rot hervorgehoben.

P[s; <= v;] in (159) und (160) und fiir C[v; <—v;] in (151 a) beschrénkt und die Quelle Q;,

aus (125) ist identisch Null, da in der Eigenwertgleichung (82), die in TransRay geldst wird,

keine externen Quellen vorhanden sind. Damit liefern die Terme mit P[v, < v,], bzw.
Clv; <~ v;], und P[s; <~ v;] in den StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen (114), bzw. (118),

und (115) fiir alle 1 und j keinen Beitrag und diese Terme konnen identisch Null gesetzt wer-

den. Das heiflt zusammengefasst

Vakuumin v, = setze P[s; «- v,]=0,
kein Vakuumin v, und Vakuumin v, = setze P[v, <~ v,]=0, (162)

Vakuumin v, und Vakuumin v, = setze C[v, «—v,]=0.

Fiir den Fall Vakuum in v; und kein Vakuum in vy ergibt sich fiir die Koeffizienten in (151 a)

und (151 b) analog zu den Ausdriicken (159) und (160)

Clv, < v,]= ESIre=— Hdwdesmejdgjdn @ - e, (163 a)
Clv, < s,]= m”dwdesmejdajdn & -CH)e™ | (163 b)
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3.3.1.2 Die Ray-Tracing-Methode im 2-dimensionalen

Zur Berechnung der Stof3- und Entweichwahrscheinlichkeiten (145) und (146) miissen zwei
bis vier Integrationen iiber Bickley-Naylor-Funktionen (siehe Gleichung (138)) ausgefiihrt
werden. Manche Integrationen konnen wieder analytisch bestimmt werden, so dass fiir jede
Wahrscheinlichkeit schlieBlich zwei numerische Integrationen erforderlich sind. Wie im
Dreidimensionalen (Gleichungen (149) und (150)) koénnen die StoB- und Entweichwahr-
scheinlichkeiten als Integrale iiber die Variablen geschrieben werden, die den Weg der Neut-

ronenbewegung beschreiben. Werden analog zu den Koordinaten (155) die neuen Koordina-

&) ( sin® —cosw|(x 164
Q_ —cos® —sinw)\y (164)

eingefiihrt (siche Abbildung 16 auf Seite 66), ergeben sich entsprechend der Herleitung der
3D-Gleichungen (159) und (160) die folgenden 2D-Gleichungen

ten

PlA, «A,]= m[dw[dg Ki, (t,) - Kiy (1, + 7;) (165
—Kiy(t, +1,)+Kiy(t, + 1, +1,)} fir i#{,
und

P[A, «A]=1- mjdw]d& Ki, (0) - Ki,(,)},
P[AieLJ]—mjdmjdg Ki, (1)~ Kiy (7, + 1)}

(166)
P[LjeAi,]—mjdmjdg Ki, (1)~ Kiy(ty + 1)}
PIL, «L,]= J'dmjda Ki, (1),

(m sr)

Die Bickley-Naylor-Funktion Kij (Gleichung (138)) wird in TransRay nach Fuentes und Tu-

rinsky [17] durch ein rationales Polynom ki3 approximiert:

6

a,+a,x+...+a.x
Ki, (x) = ki, (x)=—-2— ¢~ rad. 167
(%)~ ki, (x) 1+bx+...+bx" (167)
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Wie im Dreidimensionalen Fall sind die analogen Bemerkungen anzufiigen:

e Die Wahrscheinlichkeiten sind ausgedriickt als Integrale iiber zwei Variablen, die Winkel-
variable o, die die Richtung der Neutronenbewegung beschreibt, und die Ortsvariable &,
die senkrecht zur Neutronenbewegung steht (Abbildung 16).

e Bei diesem Verfahren werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig berechnet, indem fiir
jeden festen Wert o bei der numerischen Integration eine Menge von parallelen Linien ge-
zeichnet wird (Abbildung 16) und fiir jede Linie der Beitrag zu all den StoB3- und Ent-
weichwahrscheinlichkeiten berechnet wird, deren entsprechenden Gebiete und Randkurven
die Linie durchquert.

¢ FEine Reduzierung der Berechnungen ergibt sich bei Verwendung

a) von Symmetrieeigenschaften der Geometrie und

b) der optischen Reziprozititsbeziechungen

b) c) .

Abbildung 16:a) Horizontaler Schnitt durch eine Zelle mit den Materialzonen 1, 2 und 3;
b) Unterteilung der Zelle in der Ebene in Teilflichen; c¢) parallele Strahlen durch die Zelle

beim zweidimensionalen Ray-Tracing fiir eine feste Neutronenflugrichtung ﬁp in der Ebene.
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1
EP[A ~]:KP[AJ~ Al

1 1

L—P[Lj<—Ai]:4 AG’P[A1<—LJ.], (168)

j i~i

LLP[LJ. <—Li]:LiP[Li L]

] i
Im Fall von Vakuum gelten analoge Betrachtungen wie in 3D, so dass analog zu (162) gilt
Vakuumin A, = setze P[Lj <~ Ai']z 0,
kein Vakuumin A, und Vakuumin A, = setze P[Ai «— A, ] =0, (169)

Vakuumin A, und Vakuumin A, = setze C[Ai — A, ] =0

Fiir den Fall Vakuum in A; und kein Vakuum in A, ergibt sich analog zu den Ausdriicken

(165) und (166)

1
(Icm) (2msr) o, A,

&
ClA «A]= [do [de (&7 - ) {Ki, (1) — Ki, (1 + 1)}
&

(170)

ClIA. « L. |= do |d Ki, (T
[ 1] (lcm)(m)L J j & (& ~E)Kiy(5y).
Die Bickley-Naylor-Funktion Ki, (Gleichung (138)) wird in TransRay2D durch ein rationales

Polynom kis, das selbst entwickelt wurde, analog zu (167) approximiert:

Co+CX+...+cex’
1+dx+...+dx°

Ki, (x) ~ ki, (x) = rad (171)

mit den konstanten Koeffizienten aus Tabelle 1.

Co— 1
¢ = —4.050744639962-10" [d; = 1.066227919539
co= 7.040538693867-107 |d,= 2.3703195903-10"

c; =—6.70620161198-10

d; = 1.056341980326-10""

cs= 3.6829268669-10™

d, =-2.91883576782-10

cs=—1.102715534437-10°

ds = 2.524235609967-107

ce= 1.402340487536-107

dg = —1.167340938807-10"*

Tabelle 1: Koeffizienten vom rationalen Polynom kis.
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3.3.2 Losung des linearen Gleichungssystems
Nachdem die Wahrscheinlichkeiten P[v, <—v,], usw. in (114) und (115) bestimmt wurden,
bzw. bei Vakuum die Koeffizienten C[v; <~ v;] und C[v; <—s,] in (118), bleibt das Prob-

lem der Losung eines linearen Gleichungssystems. Dazu werden zundchst die Gleichungen
(114) (bzw. (118)), (115) und (120) in eine kompaktere Matrixform geschrieben. Es werden
Vektoren ¢, 1 und 3_ definiert, deren Komponenten die totalen Gruppenstof3raten, bzw. bei

Vakuum der iiber das Volumen v; integrierte Gruppenfluss pro cm,

o, D, falls kein Vakuumin v,,
¢i= 1 . (172)
@, -1cm falls Vakuumin v,,
und die aus- und eintretenden Gruppenstrome sind,
J*J :SJJ+j und ‘]’J :S_]ij' (173)

S sei der Vektor, dessen i-te Komponente S; die iiber v; und alle Raumrichtungen integrierte
Gruppenquelle aus Gleichung (121) ist. Die Quellrate mit der i-ten Komponente Q. =v, -Q,,

die durch Gleichung (120) gegeben ist, schreibt sich dann in der Vektorform
Q' =M¢+S, (174)

falls die Komponenten der Diagonalmatrix M mit den totalen und den Streuwirkungsquer-

schnitten folgendermallen definiert wird:

Gs,i’ . .
{ M}ii’ _ S 5 falls kein Vakuumin v,, (175)
0 falls Vakuumin v,,

mit den o; aus Gleichung (120) bzw. (126). Indem die Matrizen der StoBwahrscheinlichkei-

ten definiert werden,

Plv, < v;] fallskein Vakuumin v,,
(P = (176)

| CIv, « v, ] falls Vakuumin v,,

und entsprechend die Matrizen Py, P, und Pg, konnen die Ratengleichungen mit den StoB3-

wahrscheinlichkeiten (114) (bzw. (118)) und (115) in kompakter Form geschrieben werden:

$=P. Q" +P_j, (177 a)

. =P.Q" +P_]. (177 b)
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Bei der Herleitung dieser Gleichungen sind viele Vereinfachungen angenommen wor-
den: Die Gruppenwirkungsquerschnitte sind innerhalb eines jeden Raumelements v; orts-
unabhingig. Die Quellen innerhalb eines jeden Raumelements v; und die eintretenden Grup-
penstrome pro Fliche auf jedem einzelnen Oberflichenelement s; sind ortsunabhingig (Flat-
Source- und Flat-Current-Approximation). Die Quellen, die Streuung und der durch den Rand
eintretende Neutronenfluss sind isotrop. Diese Annahmen im Programm TransRay verkiirzen
die Rechenzeiten, insbesondere bei dreidimensionalen Rechnungen.

In Abschnitt 3.5 wird die Berechnung effektiver Wirkungsquerschnitte, die iiber die
Zelle gemittelt sind, als Anwendung betrachtet. Diese Zellen sind Anordnungen aus Brenn-
und Regelstabelementen wie in Abbildung 5 und 7. Oftmals bilden diese Anordnungen ein
regelméBiges Gitter und das zu berechnende System kann dadurch approximiert werden, dass
eine Zelle (z. B. 1 Brennstabelement; eine Anordnung aus 2x2 Brenn- und Regelstabelemen-
ten; ...) betrachtet wird, die sich im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen befindet.
Daher werden im néchsten Unterabschnitt 3.3.2.1 obige Gleichungen aus diesem Abschnitt
verwendet, um eine Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen zu berechnen.

Als Zelle kann auch ein ganzes Brennelement wie in Abbildung 6 oder eine Anord-
nung aus mehreren Brennelementen betrachtet werden. Fiir die Transportrechnung muss die
Zelle dann in sehr viele Teilvolumina v; unterteilt werden und die vollen StoBwahrscheinlich-
keitsmatrizen werden entsprechend grof3. Solch eine grof3e Zelle kann in Teilgebiete unterteilt
werden, die iiber die ein- und austretenden Strome gekoppelt werden (Interface-Current-
Methode). Fiir jedes Teilgebiet, das ebenfalls in Teilvolumina v; unterteilt ist, miissen die
StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet werden, die nun bei entsprechend feiner Untertei-
lung der Zelle in die Teilgebiete deutlich kleiner sind. Wird die Zelle in N Teilgebiete unter-
teilt und gibt es k Klassen Ny identischer Teilgebiete, so miissen die Stowahrscheinlich-
keitsmatrizen nur fiir k Teilgebiete berechnet werden, d. h. fiir jeweils nur ein Teilgebiet aus
der Klasse k. Im iiberndchsten Unterabschnitt 3.3.2.2 werden daher die Gleichungen verwen-
det, um eine Zelle nach der Interface-Current-Methode zu berechnen.

Die im Kapitel 5 betrachteten Zellen sind so klein, dass sie ohne Unterteilung in Teil-
gebiete, d.h. ohne Interface-Current-Methode, behandelt werden koénnen. Die Interface-
Current-Methode aus Abschnitt 3.3.2.2 ist im Programm TransRay implementiert und wurde
auch fiir einige Fille getestet. Dabei stimmten die Ergebnisse mit der in Abschnitt 3.3.2.1
betrachteten Methode (eine Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen) gut iiber-

ein.
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3.3.2.1 Berechnung einer Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter

Die Berechnung einer Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter identischer Zellen induziert

Reflexions- oder periodische Randbedingungen an allen Réndern. Fiir Reflexionsrandbedin-

gungen gilt:
L=1- (178)

Wenn dies fiir die betrachtete Energiegruppe in (177 a) und (177 b) eingesetzt wird,
konnen die ein- und austretenden Strome eliminiert und die StoBraten in Abhédngigkeit der

Quellraten ausgedriickt werden:
0= [PW +P (I-P))" PSV]QV : (179)

Dieses Verfahren der Elimination der Gruppenstrome wird im Programm TransRay

angewandt. TransRay 16st die Eigenwertgleichung (82) innerhalb der &ufBleren Iteration mit

der inversen Potenzmethode gemiR (90). Fiir den m-ten Iterationsschritt ist Q"™ = v, - Q™

durch Gleichung (129) gegeben. Um den neuen Vektor der GruppenstoBraten ¢™ und damit
die neue Flussverteilung in Abhingigkeit von den Gruppenquellraten (130) zu erhalten, wird
fir die Quellrate Q"™ Gleichung (174) fiir den Iterationsschritt m in Gleichung (179) einge-

setzt, so dass

V- (P(m) =W. g(m)
(180)
mit V=I-[P, +P AI-P,)'P,|]M und W=P_+P (I-P)'P,.

Das lineare Gleichungssystem (180) wird in TransRay sukzessive von der ersten bis
zur letzten Energiegruppe n geldst. Dies geschieht innerhalb jeder Energiegruppe mit dem
GauB3-Jordan-Verfahren. Fiir Zellen mit sehr vielen Feinvolumina v; (bzw. Feinflachen A; im
2-dimensionalen) kann die Matrix V so grof3 werden, dass fiir jede Energiegruppe das Glei-
chungssystem iterativ gelost werden muss. Dafiir konnen das Jacobi- oder das Gaul3-Seidel-
Verfahren angewandt werden. Falls kein Vakuum vorhanden ist, so ist fiir jede Energiegruppe
die Matrix V aus (180) unzerlegbar und diagonaldominant. Damit konvergieren das Jacobi-
und das GauB3-Seidel-Verfahren [58]. Sind nun Vakuumgebiete vorhanden, so ist bei Verwen-
dung der Koeffizienten aus Gleichung (119) innerhalb der Matrix V die Diagonaldominanz
von V nicht gewéhrleistet. In Kapitel 5 werden die Zellen jedoch in relativ wenig Feinvolu-
mina unterteilt und das Gleichungssystem (180) kann nach dem GauB3-Jordan-Verfahren ge-

10st werden.
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Falls Aufstreuung vorhanden ist, wird von der Gruppe mit dem niedrigsten Index, in
die Neutronen aus Gruppen mit hoherem Index aufstreuen, bis zur Gruppe n, d. h. der Gruppe
fiir die Neutronen mit der niedrigsten Energie, nachiteriert. Diese Nachiteration erfolgt nach

dem GauB3-Seidel-Verfahren analog zu Gleichung (80).

3.3.2.2 Die Interface-Current-Methode zur Kopplung von Teilgebieten einer Zelle

Bei der Interface-Current-Methode wird die Zelle in Teilgebiete unterteilt und die Teilgebiete
werden miteinander verkoppelt iiber die ein- und austretenden Neutronenstrome jeweils be-
nachbarter Teilgebiete. Zu diesem Zweck werden die austretenden Gruppenstrome als eine
Funktion der eintretenden Gruppenstrome mittels einer Matrix beschrieben. Damit kénnen
diese Strome an jeder Grenzflache der Teilgebiete berechnet werden und danach die Gruppen-
fliisse oder andere GrofBen fiir die gesamte Zelle bestimmt werden.

Gleichung (174) wird in Gleichung (177 a) eingesetzt und die neue Gleichung nach
dem Vektor ¢ der GruppenstoBraten aufgelost:

$=(1-P M) (P, S+P]). (181)

Durch Einsetzen von (174) und (181) in (177 b) folgt nach Umformung der resultierenden
Gleichung

—

L, =BS+R
(182)
mit B=Pg[I+MI-P, M) 'P,]| und R=[P+P MI-P, M)'P,]

R wird als Responsmatrix bezeichnet. Die austretenden Gruppenstrome 1 konnen also aus

der Gruppenquelle S (Gleichung (127) bzw. Gleichung (130) bei der Iteration in TransRay)
und den eintretenden Gruppenstromen j_ berechnet werden.

Falls die Zelle nun in N Teilgebiete unterteilt ist, ergibt sich fiir jedes Teilgebiet eine
solche Gleichung:

="+ R mit 7 =®BS)? fir i=1,2,...,N. (183)

Besteht die Zelle aus k Klassen N, identischer Teilgebiete, so miissen die R und j"'nur fiir

k Teilgebiete berechnet werden, d. h. fiir jeweils nur ein Teilgebiet aus der Klasse k.

Die N Gleichungen aus (183) konnen in Blockdiagonalform geschrieben werden,
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[ El] 1 TR i it 1T 1[1] l
.1[2] _ R[z]. 0 .1[2] N .1[2] | (184)
I EJEN] 0 . R™M 1| j_[N]_ I i[N]_
oder kompakter
T =RT 4T (185)

R ist die globale Responsmatrix.
Die Gruppenstrome, die ein Teilgebiet der Zelle verlassen, treten entweder in ein an-

deres Teilgebiet der Zelle ein oder am Rand der Zelle aus. Zusammen mit den Randbedin-

gungen der Zelle kann dies mit der Verbindungsmatrix C ausgedriickt werden:

— —
~ ~

i.=Cj,. (186)

Die quadratische Matrix C hat in jeder Zeile und Spalte maximal eine 1 und ansonsten nur

Nullen stehen. Falls eine Komponente von 1 auf einem Randsegment der Zelle mit Vakuum

Randbedingung liegt, enthilt die entsprechende Zeile von C nur Nullen, falls sie auf einem
Randsegment der Zelle mit Reflexionsrandbedingung liegt, steht in der Diagonalen eine 1 und

falls sie auf einer inneren Grenzfldche liegt, ist in dieser Zeile ein nicht diagonales Element

der Matrix C gleich 1.

Mittels (186) kann 1 aus (185) eliminiert werden

~

J. =RC j, + ], oder

S

(187)
[I-ﬁé]]; :Fs :
Im Programm TransRay wird das Gleichungssystem (187) wie das Gleichungssystem (180)

sukzessive von der ersten bis zur letzen Energiegruppe n geldst. Die Losung von (187) ge-

schieht innerhalb jeder Energiegruppe iterativ. Ist in der betrachteten Energiegruppe fiir die

Iterationsmatrix I1—-RC das Konvergenzkriterium des GauB3-Seidel-Verfahrens erfiillt, so

erfolgt die Losung mit diesem Verfahren, ansonsten mit dem Jacobi-Verfahren. Wenn (187)

fiir die austretenden Gruppenstrome 1 gelost ist, sind mit (186) auch die eintretenden Grup-

penstrome 1 bestimmt und die GruppenstoBraten in (181) koénnen berechnet werden. Mit
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diesen StoBraten der Gruppe g kann die Gruppenquelle der ndchsten Energiegruppe g+1 be-
rechnet werden. Falls Aufstreuung vorhanden ist, wird wie fiir die n Gleichungssysteme aus
Gleichung (180) nach dem GauB3-Seidel-Verfahren analog zu Gleichung (80) nachiteriert.

Falls kein Vakuum vorhanden ist, so ist fiir jede Energiegruppe die Iterationsmatrix

I-RC aus (187) wie die Matrix V in (180) unzerlegbar und diagonaldominant. Damit kon-
vergieren das Jacobi- und das GauB3-Seidel-Verfahren [58]. Sind Vakuumgebiete vorhanden,

so ist, wie fiir die Matrix V, bei Verwendung der Koeffizienten aus Gleichung (119) innerhalb

der Matrix I-R C die Diagonaldominanz von I — R C nicht gewihrleistet.

Die eben erwihnten Iterationsverfahren im Programm TransRay gehoren zu den inneren
Iterationen, da sie innerhalb der dufleren Iteration, der inversen Potenzmethode, ausgefiihrt
werden. Auch bei der inversen Potenzmethode spielt die Unzerlegbarkeit der Iterationsmatrix
eine Rolle. Auf die entsprechende Konvergenzaussage wird am Ende des folgenden Ab-

schnitts eingegangen.

3.4 Berechnung der Neutronengruppenfliisse und des Multiplikationsfaktors als Lo-
sungen der Eigenwertgleichung (iuflere Iteration)

Fiir eine Zelle mit spaltbarem Material wird nun, wie in Abschnitt 3.1.4.2 skizziert wurde, die
Eigenwertform (82) der Transportgleichung geldst, um den grofiten Eigenwert, d. h. den Mul-
tiplikationsfaktor k, und den dazugehdrigen Eigenvektor, die Neutronengruppenfliisse, zu
berechnen.

Fiir die Eigenwertgleichung (82) ist die iiber das Teilvolumen v; integrierte Gruppen-
quelle unter der vereinfachenden Annahme isotroper Streuung durch Gleichung (130) gege-

ben, wobei der Iterationsindex m weggelassen wird:
n 1 n
Sie= z O Pig * K Xig z chi,g’q)i,g' : (188)
g'=1 g'=1
g'#g

®; o 1st der Uber v; integrierte Gruppenfluss aus (47). Werden nun fiir die v; die Vektoren

—

f' = (voy ..., voy,) (189)

definiert fir i =1,...,1, wobei I die Anzahl der Teilvolumina v; sei, so folgt

N 1o = =
Sie = 20 Piyg 1 Tl @ (190)

g=l,
g'#g
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mit @' = (CDM,...,CDLH)T. In dieser Gleichung ist f'.®' die Anzahl der Spaltneutronen, die

im Teilvolumen v; produziert werden.
Wird nun %%i’gfi .®' fiir i=1,...,1 analog zu (91) als feste GroBe betrachtet, so kann

nach der Methode, die in Abschnitt 3.1.3 rein formal beschrieben wurde, nach den rdumlich

integrierten Neutronengruppenfliissen @, , aufgelost werden. Mit dem Operator H aus Glei-

chung (74), der sowohl in Gleichung (77) als auch in der Eigenwertgleichung (88) steht, ldsst

sich dies formal schreiben in der Form

CI)I,1 %1,1f1 @'
(DZ,I %2,1?2 ’ éz

CDIJ _ (1 cm) %Llfl'&)l

H 191
K (191)
CDl,n il,nfl él
q)l’n %I,nfl Ci)l
Es werden die (I-nxI) Matrix
X 0
0 %, 00
0 -« 0%,
X= : (192)
’%l,n 0
0 %, 0+-0
0 - 0%,
mit den Gruppenspaltspektren und die (Ix1-n) Matrix
f, 00 0 - f, 0 0 - 0
- o f,, 0 - 0 -~ 0 f, 0 - 0
Fo ’ | ’ (193)
0 0 f, 0 0 f,

mit f;, =(lem)-voy, , definiert. Mit dem (I-nx1) Vektor
B Lg
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S
Il

(194)

und der (I-nx1-n) Matrix F=X- F kann nun Gleichung (191) in der kompakten Form (88)

geschrieben werden:

Hé:%FCT). (88)

Der Operator H ist eine (I-nx1-n) Matrix, die im Programm TransRay nicht explizit vor-
liegt, jedoch durch die in den vorhergehenden Abschnitten beschriebenen Losungsmethoden
iiber die StoBwahrscheinlichkeiten bestimmt ist. Am Beispiel des Falls einer Zelle im unend-
lich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen aus Abschnitt 3.3.2.1 wird die Matrix H formuliert:

Fiir die Energiegruppe g sei vy das Element der i-ten Zeile und der j-ten Spalte aus
der (IxI) Matrix V, aus Gleichung (180). Es wird die (IxI) Matrix

~ ~

V oo V . . . .
- g1l ell G..V,. falls kein Vakuum im Teilvolumen v . ist,
L P J

- . . . g’ij -

195
lem™ - v,; falls Vakuum im Teilvolumen v; ist, (195)

~ ~

Ve Ve

fir 1<1,j<Idefiniert, wobei oj, der totale Gruppenquerschnitt aus (48) ist. Mit (172)
schreibt sich damit Gleichung (180) in der Form

V, ®,=W,S, (196)

mit @, = (P @, )" und §g =(S S,..)", wobei W, ebenfalls eine (IxI) Matrix ist

Lg>**> Lg> 2" lg

und in (196) der Iterationsindex m aus (180) weggelassen wurde. Mit den (IxI) Diagonal-

matrizen

X = e (197)
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mit den Gruppenstreuquerschnitten aus (128) folgt aus (190) fiir die Quellrate der Gruppe g

%1,51 . !
_ n _ ~ fz Ci)z
S =2 Ty by (198)
g';g ~ £l I
Xl,gf x¢))
Aus (196) und (198) folgt
%Lg?l . (_I')l
4% & N = 1 izygfz ok
W, Vg.CDg—Z_l:Zgg Oy =1 : (199)
ved -
%l,gfl . (I)l
und es ergibt sich fiir die (I-nxI-n) Matrix H in Gleichung (191)
Wlil ’ Vl - E1,2 o - 21‘1,n
-%,, W,.V, -x -x
H= 2,1 2 2 2.3 20| lem. (200)
_zl,n _En—l,n lel .\NIn
Die (I-nxI-n) Matrix H in (200) hat die Form
Hll Hln
H=| : : : (201)
Hnl Hnn
wie in Gleichung (74) und im Gleichungssystem (76) mit den (IxI) Matrizen
W'V .lem fiir =g
H, = { S oosTE (202)
-X,lem fir g=#¢g.

Falls keine Neutronen aus Gruppen g’ niedrigerer in Gruppen g hoherer Energie auf-
streuen, d. h. G, gy =0 cm™ fiir alle Teilvolumina v; und alle Gruppenpaare (g,g') mit g’ > g,
so sind die (IxI) Diagonalmatrizen Hgy = —X,0+1 cm = 0 fiir g’ > g und das Gleichungssys-
tem (76) kann wie in (79) sukzessive von der ersten bis zur letzten Energiegruppe gelost wer-
den. Falls es Aufstreuung zwischen unterschiedlichen Gruppen gibt, wird im Programm
TransRay mit dem GauB3-Seidel-Verfahren nach Gleichung (80) nachiteriert.

Multiplikation von Gleichung (88) mit der inversen Matrix H' liefert Gleichung (89)
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éz%H‘lFé oder

(89)

—

Kk ®=H'"F®.

Das heifit, erfiillen k und ®(k) die Eigenwertgleichung (89), so ist k Eigenwert der Matrix

H'F und ®(k) der zu k gehorige Eigenvektor. Die Aufgabe einer Zellrechnung mit dem
Programm TransRay besteht nun darin, den grofiten Eigenwert k., d. h. den Multiplikations-

faktor der Zelle, und den dazugehorigen Eigenvektor ®(k ) zu bestimmen. Nach Ab-

schnitt 3.1.4 wird k. als effektiver Multiplikationsfaktor ks bzw. fiir eine unendlich ausge-

dehnte Anordnung, wie z. B. bei Zellproblemen mit Reflexionsrandbedingungen, als Multi-

plikationsfaktor k., bezeichnet. Die Berechnung von ki, und Cf)(k ) erfolgt in der dulleren

Iteration nach der inversen Potenzmethode [39]. Diese Iteration (m = 1, 2, ...) wird wie in (90)

durchgefiihrt:

1) Setze Anfangswerte @ und k.

2) Bestimme @™ = ﬁ H'Fo™ . (90)
—~ o 7 (mt)

3) Setzek™" =k™ % mitdem (1x1-n) Vektore =(1,...,1).
¢

Als Abbruchkriterium wird gewdahlt

k(m+1) _ k(m)
k(m+l)

(m+1) (m)
CI)i’g - CI)i’g
(m+1)
iLg

<g, und max
I<i<I,
1<g<n

<e, (203)

mit den Abbruchschranken €; und ¢,. Die Schritte 2 und 3 werden wie-

derholt, bis die Abbruchbedingungen (203) erfiillt sind. Konvergieren
die Folgen (k™) und (®"™), so sind ihre Grenzwerte das Resultat fiir

kmax und @(k,_ ) einer Zellrechnung mit TransRay.

max

Der Schritt 2 entspricht der Losung der Transportgleichung mit einer festen Quelle wie in

Abschnitt 3.1.3 beschrieben. Dabei wird Gleichung (88), in der auf der rechten Seite der Term

——F @™ steht, nach dem Vektor @ auf der linken Seite aufgelost, der dann auf @™

gesetzt wird.
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Ist ® ein (IxI-n) Vektor und wird Gleichung (89) mit o-F multipliziert, so gilt

- -1 £

GFH'F ®=k ®F® oder k= % + In Schritt 3 wird k™" auf den Wert

®
— -1 1 (m) i Ty (m+1)
@F}{F g(:“I)) =k ?Eig(m) gesetzt mit ®=¢, d. h.
0 o
~ 0 2 (m+)
k(m+l) :k(m)% mit (Y):é:(l,..,,l). (204)

®

Der Vektor ® ist im Grunde genommen frei wahlbar, allerdings héngt die Konver-
genzgeschwindigkeit der Folge (k™) von & ab. Nach Lewis und Miller Jr. [30] und Nakamu-
ra [39] ist die Wahl ®=¢ =(l,...,1) iiblich, wobei Nakamura als Spezialfall die eindimensio-
nale Zweigruppen-Diffusionsgleichung betrachtet. Schnellere Konvergenz wird oftmals er-
reicht durch die Wahl & = (®@™")" oder & = (FO™")" .

Zu Konvergenzeigenschaften von inneren Iterationen, die innerhalb eines jeden Schrit-
tes der dulleren Iteration in TransRay verwendet werden, wurde bereits etwas in Ab-
schnitt 3.3.2 im Anschluss an Gleichung (180) und (187) gesagt. Insbesondere wurde der Fall
des Vorhandenseins von Vakuumbereichen betrachtet.

Bei der duferen Iteration sind die Eigenschaften der Matrix H''F aus der Eigenwert-
gleichung (89) von Bedeutung. Fiir die in TransRay betrachteten Zellrechnungen, die nach
den beiden Methoden aus Abschnitt 3.3.2 ausgefiihrt werden, ist die Matrix H™'F unzerlegbar.
Im allgemeinen ist H'F auch nichtnegativ. Fiir die Matrix H™'F ist demnach folgende Aussa-
ge aus dem Satz von Perron und Frobenius zustindig: Eine nichtnegative quadratische Mat-
rix, die unzerlegbar ist, hat einen positiven reellen Eigenwert, der gleich dem Spektralradius
der Matrix ist. Weiterhin gehort zu diesem Eigenwert ein positiver Eigenvektor [58]. Die du-
Bere Iteration nach der inversen Potenzmethode liefert gerade den grofften Eigenwert der Mat-
rix H'F und den dazugehérigen Eigenvektor. Erfiillt also die Matrix H'F aus (89) die Eigen-
schaften des Satzes von Perron und Frobenius, so garantiert dieser Satz die Existenz eines
groften positiven Eigenwerts und eines dazugehorigen positiven Eigenvektors, d. h. eine posi-

tive Fundamentalmode des Flusses, was aus physikalischen Griinden zu fordern ist.

3.5 Berechnung effektiver Neutronengruppenwirkungsquerschnitte fiir die Zelle

In Abschnitt 2.1 wurde die Kette der iiblichen Neutronentransportberechnung des gesamten
Reaktorkerns in drei Stufen eingeteilt. Werden ausschlieflich Gruppendaten verwendet, so
gilt: In Stufe 1 werden fiir viele Energiegruppen die Daten erzeugt. In Stufe 2 werden mit

diesen Vielgruppendaten mit Zellrechnungen Weniggruppendaten berechnet. In Stufe 3 wird
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schlieBlich mit den aus der Stufe 2 gelieferten Weniggruppendaten die Neutronenfeldberech-
nung fiir den gesamten Reaktorkern ausgefiihrt.

Fiir die Transportrechnung in der zweiten Stufe mit dem Programm TransRay wird die
Zelle in Teilvolumina v; unterteilt. Nach Abschnitt 3.1.2 miissen in Stufe 1 fiir alle v; effektive
Wirkungsquerschnitte und Spaltspektren flir viele Gruppen, sogenannte Vielgruppendaten,
nach den Mittelungsvorschriften (48), (50) (bzw. linker Ausdruck in (124)), (51) und (52)
(bzw. (128)) berechnet werden. Mit diesen Vielgruppendaten wird dann die Zellrechnung mit
TransRay ausgefiihrt. Dabei werden in TransRay die Methoden angewandt, deren mathemati-
sche Formulierung in den vorangehenden Abschnitten des Kapitels 3 beschrieben wurde.
Nach Abschnitt 3.4 sind die Neutronengruppenfliisse in den v; und der Multiplikationsfaktor k
der Zelle das Ergebnis dieser Rechnung.

Als Anwendung des in Abschnitt 3.4 berechneten Neutronenfeldes wird in diesem Ab-
schnitt gezeigt, wie aus den berechneten Gruppenfliissen und den makroskopischen Vielgrup-
penwirkungsquerschnitten effektive Wirkungsquerschnitte fiir wenige Gruppen, sogenannte
Weniggruppenquerschnitte, fiir die Zelle berechnet werden.

Zuerst wird die Mittelungsvorschrift fiir die Weniggruppenquerschnitte formuliert. Als
Beispiel werden die Zweigruppenquerschnitte betrachtet, mit denen das Programm
DYN3D [22] in der dritten Stufe die Flussverteilung im gesamten Reaktorkern berechnet. Fiir
so eine Rechnung wird der Reaktorkern in ein grobes Raumgitter unterteilt. Als Eingangsda-
ten benotigt DYN3D {iber jedes Raumelement (Node) gemittelte Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte flir Neutronen. Das Programm setzt voraus, dass die Wirkungsquerschnitte, die den
Transport der Neutronen in einem Node bestimmen, innerhalb des Nodes und innerhalb einer
Energiegruppe konstant sind, d. h., dass fiir beide Energiegruppen G und fiir alle Nodes V

Tabellen gemittelter oder sogenannter effektiver Neutronengruppenwirkungsquerschnitte der

Art o fiir alle Reaktionstypen r und fiir alle Materialzusammensetzungen vorliegen.

Mit dem in Ort und Energie diskretisierten Rechenmodell (Unterteilung des Reaktor-
kerns in Nodes V und des Energiebereichs in die Gruppen G) soll das Verhalten des Neutro-

nenfeldes im Reaktorkern mdglichst gut beschrieben werden. Wie fiir die Vielgruppen-

querschnitte kann daraus abgeleitet werden, dass die Zweigruppenquerschnitte G, ; nach

geeigneten Mittelungsvorschriften berechnet werden miissen.

In Abschnitt 3.1.2 wurden drei Mittelungsvorschriften erwdhnt, bei denen jeweils be-
stimmte GroBen erhalten bleiben. Damit sind die berechneten Gruppenquerschnitte dazu ge-
eignet, in der nachfolgenden Gruppentransportrechnung diese GroBen vorherzusagen, d. h.,

dass in dieser Rechnung diese Grofen gut approximiert werden. Bei der Mittelungsvorschrift
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von Parker [43] bleibt die Zeitabfallskonstante und bei der Mittelungsvorschrift von Mar-
chuck [34] der Multiplikationsfaktor erhalten. Ziel von Katsuragi et al. [25] ist es, die Grup-
penquerschnitte so zu berechnen, dass sie geeignet sind, moglichst viele relevante Groflen
vorherzusagen. Fiir die Mittelungsvorschrift wird gefordert, dass die Anzahl der Detektorant-
worten erhalten bleibt.

In Abschnitt 3.1.2 wurde das Verfahren von Katsuragi et al. fiir die Energievariable
auf die Ortsvariable iibertragen. Daraus ergab sich, dass die totalen Reaktionsraten, die Pro-
duktionsraten, die Streuraten und die Absorptionsraten im Raum-Energie-Element (v;,g) er-
halten bleiben. Wird umgekehrt gefordert, dass bei der Mittelung der Querschnitte {iber die
Volumina v; und die Energiegruppen g diese Raten erhalten bleiben, so ergeben sich unmit-
telbar dieselben Vorschriften (48), (51), (52) und (59).

Auch im Zellcode TransRay werden die Mittelungsvorschriften so gewéhlt, dass in der
Zelle V und dem ausgewéhlten Energiebereich der Gruppe G die Reaktionsraten erhalten
bleiben. Analog zu (48), (51), (128) und (59) lauten demnach die Mittelungen {iber die Nodes
V und iiber die Energiegruppen G fiir den totalen Wirkungsquerschnitt, den Streuquerschnitt,

den Produktionsquerschnitt und den Absorptionsquerschnitt

j dv j dE o(%,E) j dQ ¥(7, O, F)

Fve = [dv[dE[dQwE QB (205)
Vv G

j dv j dQ j dQ’ j dE j dE' o (£,QY - Q. E' - E) ¥(7,Q,E')
\Y% G G’

. (200)

Ovge =

j dv j dE’ j dQ' ¥(7,Q,E
\' G'

J’ dv jdE vo, (%, E) j dQ ¥ (5, Q,E)

Yorva = deV [dE[d0¥E.QE) (207)
A% G

j dv j dE o, (,E) j dQ¥(F,Q,E)
\Y G

(208)

Gabs,V,G =

jdvjdEde ¥ (7,0, F)
\' G

Es gilt o,(,QQ > QE - E)=0,(f,E'> E), da isotrope Medien und isotrope Streuung

betrachtet werden. Mit

5,(t,E' > E) = j o, (,E' > E)dQ (209)
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folgt daraus fiir die Mittelungsvorschrift (206)

j dv j dE j dE' 6 (,E' > E) j dQ' ¥(7,Q,E
\Y% G G'

ovea = [av[dEaQ ¥, E) ' (10
\'% G’

Wie in Abschnitt 3.1.2 fiir die Vorschriften (48), (51), (52) und (59) wird nochmals am
Beispiel der Mittelungsvorschrift (205) fiir den effektiven totalen Wirkungsquerschnitt ge-
zeigt, dass die totale Reaktionsrate im Raum-Energie-Element (V,G) erhalten bleibt:

Analog zu (54) ist die totale Reaktionsrate in der Zelle in der Gruppe G gegeben durch

Ry =[dV[dE o(f,E)[ dQW(F, O, E). (211)
v G

Im Nenner der Mittelungsvorschrift (205) steht der iiber das Node V, die Energiegruppe G
und alle Bewegungsrichtungen Q integrierte winkel- und energiedifferenzielle Neutronen-

fluss ¥, d. h. der rdumlich integrierte Gruppenfluss @, ; = I dv I dE I dQ Y (r, Q, E). Im Zih-
\% G

ler steht die iiber das Node V und die Energiegruppe G integrierte totale Reaktionsrate R
aus Gleichung (211). Daraus folgt, dass o, ; - @, ; =R, 4 ist. Demnach garantiert die Mitte-
lungsvorschrift (205), dass mit dem effektiven Querschnitt o, ; und dem raumlich integrier-
ten Gruppenfluss @, ; die Reaktionsrate im Node V und innerhalb der Energiegruppe G er-

halten bleibt. Dadurch wird gewihrleistet, dass die Neutronen-Reaktionsrate in V und G in
der nachfolgenden Berechnungsstufe 3 gut approximiert wird.

Nach Abschnitt 2.1 werden die o, aus Gleichung (205) in zwei Stufen berechnet.

Fiir beide Stufen wurden in dieser Arbeit die Mittelungen der Wirkungsquerschnitte so formu-
liert, dass in den beiden Systemen, die durch die Transportgleichung mit den Wirkungsquer-
schnitten vor und nach der Mittelung beschrieben werden, die Reaktionsraten erhalten blei-
ben. Eine Stufe wird oftmals in mehreren Schritten ausgefiihrt. Genaugenommen bleiben
durch die Mittelungsvorschriften nur innerhalb eines Berechnungsschritts, in dem die Wir-
kungsquerschnitte rdumlich homogenisiert oder auf Energiegruppen kondensiert werden, er-
halten. Wird mit diesen gemittelten Wirkungsquerschnitten das Neutronenfeld im néchsten
Schritt berechnet, so gewéhrleisten die Mittelungsvorschriften, dass die Reaktionsraten in den
homogenisierten Volumina und kondensierten Gruppen gut approximiert werden. Am Bei-
spiel des Programms TransRay bedeutet dies, dass erstens mit dem Programm die Raten, die

in der vorhergehenden Stufe 1 berechnet wurden, gut approximiert werden, zweitens inner-
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halb einer TransRay-Rechnung der Stufe 2 die Raten bei der Querschnittsmittelung erhalten
bleiben und drittens in der folgenden Stufe 3 mit diesen Wirkungsquerschnitten die Raten der

Stufe 2 gut approximiert werden. Selbst wenn mit dem selben Code die Querschnitte o ; in

zwei aufeinander folgenden Schritten berechnet werden, so bleiben in der Regel aufgrund der
jeweils angewandten Methode zur Berechnung des Neutronenfeldes die Reaktionsraten nicht
erhalten, allerdings werden sie gut approximiert. Dies gilt auch fiir zwei aufeinander folgende
TransRay-Rechnungen aufgrund von Néherungen wie der Flat-Source- (111) und Flat-
Current-Approximation (112). Solche Unterschiede in den Reaktionsraten zwischen zwei Be-
rechnungsschritten, die mit verschiedenen Programmen oder mit dem selben Code ausgefiihrt
werden, konnen durch die Anwendung von sogenannten Superhomogenisierungsfaktoren
(SPH-Faktoren) reduziert oder gar beseitigt werden [23].

Ist die Zelle in die Raum-Energie-Elemente (v;,g) unterteilt, so berechnet TransRay

nach Abschnitt 3.4 die rdumlich integrierten Gruppentliisse aus (47)

D, = j dv j dE O(%,E). (47)
Vi g

Mit diesen Gruppenfliissen und den makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnitten
konnen schlieBlich die Mittelungen nach den Gleichungen (205), (210), (207) und (208) aus-
gefiihrt werden

Z zci,g cDi,g
v;eV geG (2 1 2)

Ty Yo,

v;eV geG

2 2 2 O Pig
__ vieV geG g'eG’
Cygo = , (213)

Z z cDi,g’

vieV g'eG’

Zz VGii, o,
VOiyg = s : 214)

Z z cDi,g

v;eV geG

2 2 i Pi
__ v;eV geG
Gabs,V,G - . (215)

Z z q)i,g

v;eV geG

Die Vorschriften (210), (207) und (208) bzw. (213) bis (215) werden auch in der zwei-
ten Stufe im Programm HELIOS [57] verwendet. Da der totale makroskopische Wirkungs-
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querschnitt gleich der Summe aus dem makroskopischen Absorptionswirkungsquerschnitt

und dem makroskopischen Streuquerschnitt ist, folgt

Z anbs,i,g cDi,g Z z zcs,i,g’g o

_ _ v;eV geG vieV g'eG’ geG
Oyg =Oumsva T ZGV,G'G = o + z o
> >Ye, ¥ Yy,
v;eV geG v;eV geG
(216)
z Z(Gab51g+2651gg ig z zci,g q)i,g
__ v;eV geG _ vleV geG
>y o, 2 2P,
v;eV geG v;eV geG

Damit stimmen bei HELIOS und TransRay die Mittelungsvorschriften (212) bis (215) fiir alle
Zweigruppenwirkungsquerschnitte {iberein, deren Ergebnisse in Kapitel 5 verglichen werden.

Fiir das Spaltspektrum lautet die Mittelungsvorschrift fiir die Zelle V und die Gruppe
G analog zu (50) mit den 7, aus (124)

XVG:—jdedEdex(rE)_ zzjdvjdEdex(rE)——ZZv Lo (217

v;eVgeG Vi V €VgeG

In Kapitel 5 ist die oberste Energiegrenze Ey =20 MeV. Die Grenze zwischen der schnellen

Energiegruppe G = 1 und der thermischen G =2 liegt bei 3.9279 eV, so dass an einem Ort 1,
an dem sich spaltbares Material befindet, fiir ¥(7,E) = I y(t,E)dQ gilt

20 MeV 3.9279 eV
j %(t,E)dE = j Y(,E)dE~1 und j %(t,E)dE = j Y(T,E)dE~0. (218)
G=1 3.9279eV 0eV

Ist im Teilvolumen v; der Zelle spaltbares Material, so gilt in v; fiir die Gruppenspaltspektren,
die in dieser Arbeit entweder mit der Programmkette NJOY-TRANSX [32, 31] oder mit dem

Programm HELIOS fiir die TransRay-Rechnungen erzeugt werden, stets

D=1 und X7 =0 219)

geG=1 geG=2
Aus (217) und (219) folgt

Tyr =1 und Tya=0. (220)
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4.1 Datenaufbereitung, Geometrieeingabe und Ray-Tracing

Um die detaillierte Neutronenflussverteilung in Zellen, die Anordnungen aus Brenn- und Re-
gelstabelementen wie in Abbildung 5 und 7 sind (z. B.: das Brennelement aus Abbildung 6;
1 Brennstabelement; eine Anordnung aus 2x2 Brenn- und Regelstabelementen; ...), zu be-
rechnen, wurde das Neutronentransport- und Zellprogramm TransRay geschrieben. Fiir die in
Kapitel 3 formulierten Berechnungsmethoden wurden numerische Losungsverfahren entwi-
ckelt und die Algorithmen in der Programmiersprache FORTRAN in das Programm TransRay
umgesetzt. Es wurden eine zweidimensionale und eine dreidimensionale Version des Pro-
gramms geschrieben, und zwar TransRay2D und TransRay3D. TransRay2D verwendet die
zwei- und TransRay3D die dreidimensionale Ray-Tracing-Methode.

In Abschnitt 2.1 wurde die Kette der iiblichen Neutronentransportberechnung des ge-
samten Reaktorkerns in drei Stufen eingeteilt. Als Code der 2. Stufe benétigt TransRay fiir die
Transportrechnung makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte, deren Aufbereitung durch
konventionelle Programme erfolgt. Fiir die TransRay-Rechnungen in dieser Arbeit werden
zwel Varianten gewéhlt:

1) Die mikroskopischen Wirkungsquerschnitte fiir die jeweiligen Nuklide werden mit dem
Programm NJOY [32] erzeugt aus der Datenbibliothek ENDF/B-VI [33]. Unter Einbe-
ziehung der Kerndichten der unterschiedlichen Materialien werden dann die makrosko-
pischen Wirkungsquerschnitte mit dem Programm TRANSX [31] bestimmt.

2) Es werden die im Programm HELIOS [57] aufbereiteten makroskopischen Wirkungs-
querschnitte verwendet, mit denen HELIOS letztendlich auch die Transportrechnung

ausfuhrt.

Um den Aufwand fiir die Entwicklung von TransRay zu reduzieren, wurde fiir den
Geometrieaufbereitungsteil das Geometriemodul des Monte-Carlo-Codes MORSE-CGA [40]
gewihlt (CGA bedeutet ,,combinatorial geometry with array capability). Dieses Geometrie-
modul ist hinreichend allgemein, effektiv hinsichtlich Rechenzeit und sehr gut ausgetestet.

Die in TransRay zu behandelnden Geometrien ergaben sich aus der Aufgabenstellung,
als Zellen Anordnungen von Brenn- und Regelstabelementen zu untersuchen. Daher wurde
TransRay vorerst fiir in der x-y-Ebene unendliche Gitter geschrieben, und zwar fiir rechtecki-
ge Gitter. Das heilit, im Zweidimensionalen ist der Rand einer Zelle ein Rechteck und im

Dreidimensionalen die Oberfliche eines Quaders. Im Innern der Zelle, d. h. innerhalb des

84
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Rechtecks beziehungsweise Quaders, sind alle geometrischen Anordnungen zuléssig, die mit
dem Geometriemodul von MORSE-CGA beschrieben werden konnen [40]. In diesem Modul
konnen 8 Korper mit beliebiger Orientierung im Raum eingegeben werden:
1. Quader
. Kugel
Gerader Kreiszylinder

2
3
4. Gerader Ellipsenzylinder
5. Gerader Kegelstumpf
6. Ellipsoid
7. Rechtwinkliger Keil
8. Konvexes Polyeder mit 4, 5 oder 6 Seiten
Die Geometrie der Zelle kann mit beliebigen Schnitten und Vereinigungen dieser 8 Korper
modelliert werden. Fiir die Zellen, die in Kapitel 5 berechnet werden, kann mit dieser Model-
lierung die Geometrie exakt beschrieben werden.

Das Programm TransRay kann nach Abschnitt 3.3.2 eine Zelle V nach zwei Varianten
berechnen: Bei der ersten Variante wird nach Abschnitt 3.3.2.1 die Zelle V im unendlichen
Gitter gleicher Zellen betrachtet und das Ray-Tracing-Verfahren iiber die gesamte Zelle V
ausgefiihrt.

Bei der zweiten Variante nach Abschnitt 3.3.2.2 wird die Zelle V in Teilgebiete unter-
teilt und die Teilgebiete werden nach der Interface-Current-Methode gekoppelt. Dabei wird
das Ray-Tracing-Verfahren jeweils nur iiber ein Teilgebiet ausgefiihrt. Die Querschnittsfldche
der Zelle in der horizontalen Ebene, die im Zwei- wie im Dreidimensionalen ein Rechteck ist,
kann in 2D und in 3D in ein rechtwinkliges Gitter aus 3x3 Rechtecken unterteilt werden. In
2D werden diese 9 Rechtecke (Teilgebiete) mit der Interface-Current-Methode gekoppelt. Da
im Dreidimensionalen die Zelle ein Quader ist, entspricht diese Unterteilung in 9 Rechtecke
einer Unterteilung der Zelle in 9 Quader. In 3D kann die Zelle zusitzlich in z-Richtung in
maximal 5 Schichten unterteilt werden, die parallel zur x-y-Ebene liegen. Bei h Hohenschich-
ten wird die Zelle demnach in 9-h Quader unterteilt, die mit der Interface-Current-Methode
gekoppelt werden.

Es sind jeweils unterschiedliche Randbedingungen mdglich. Bei der ersten Variante
(eine einzelne Zelle im unendlichen Gitter gleicher Zellen) sind an allen Seitenflichen der
Zelle Reflexionsrandbedingungen vorgesehen. Die zweite Variante (die Kopplung von Teil-

gebieten einer Zelle mit der Interface-Current-Methode) kann an den Randflichen in der
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x-y-Ebene mit periodischen und in der z-Richtung mit Vakuum- oder Reflexionsrandbedin-
gungen gerechnet werden.

Bei den in Kapitel 5 betrachteten Fillen sind die Zellen in ,,relativ wenig* Teilvolumi-
na in 3D bzw. Teilflichen in 2D unterteilt. Damit sind die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen
(siche Gleichung (165) und (166) in 2D und Gleichungen (159) und (160) in 3D) klein und
alle Fille konnen mit der ersten Variante berechnet werden, d. h. als eine Zelle im unendli-
chen Gitter gleicher Zellen. Fiir einige dieser Fille wurde die zweite Variante (Interface-
Current-Methode) getestet und die Ergebnisse stimmten gut mit denen der ersten Variante
iberein. Da die zweite Variante zur Berechnung des Neutronentransports in der Zelle eine
zusitzliche Approximation bedeutet, ist fiir die Félle in Kapitel 5 die Anwendung der ersten
Variante besser geeignet. Die zweite Variante ist besser geeignet als die erste Variante, wenn
Anordnungen mit ,,vielen* Raumelementen berechnet werden.

In MORSE-CGA werden die Startorte und -flugrichtungen fiir viele einzelne Neutro-
nen ausgewihlt. Anschliefend werden diese Neutronen gestartet und ihr Schicksal wird nach
der Monte-Carlo-Methode moglichst realistisch in alle Bewegungsrichtungen der Neutronen
durchgespielt.

TransRay wendet die deterministische Ray-Tracing-Methode an (siche Ab-
schnitt 3.3.1), bei der eine numerische Integration entlang gerader Linien (bzw. ,,Strahlen®;
englisch: Ray = deutsch: Strahl) durch die Zelle ausgefiihrt wird. Zuerst wird die Geometrie
analog zum Geometrie-Input von MORSE-CGA eingegeben. Fiir die Diskretisierung der Be-

wegungsrichtung der Neutronen Q werden in TransRay fiir den Winkel o (sieche Abb. 16 in

2D und Abb. 15 in 3D) im Bereich 0 < o < 27 n,, dquidistante Winkel ; betrachtet, d. h.

2n .
Ao=w, -0, =—  fir 1=2,...,n
n

[0}

- (221)
In 3D werden fiir jeden Winkel w; fiir den Winkel 0 (sieche Abb. 15) im Bereich 0 <0 < 7 ngy
aquidistante Winkel gewdhlt, d. h.

T .
AB=6,-6,, =— fur j=2,....n,. (222)

N
Fiir jede Bewegungsrichtung der Neutronen Q, die fiir die Diskretisierung innerhalb
der numerischen Integration gewéhlt wird, wird eine Schar von geraden, parallelen und dqui-
distanten Linien durch die Zelle gezogen (sieche Abb. 16 in 2D und Abb. 15 in 3D), deren

Startpunkte in 2D auf einer Geraden und in 3D auf einer quadratischen Fldche liegen. Fiir jede

Linie werden die Nummern der Regionen, die durchquert werden, und die Weglédngen durch
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die Regionen bestimmt. Mit diesen Daten werden die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen ((165)
und (166) in 2D und (159) und (160) in 3D) berechnet.

In TransRay werden die parallelen Linien nur fiir die ersten n,/2 Winkel w; durch die
Zelle gezogen, d. h. fiir den Bereich 0 < w; < 7. Die Linien fiir w; mit 0 < @; < © werden mit
verwendet fur den Winkel o; + .

Zuerst wurde das zweidimensionale Ray-Tracing entwickelt, bei dem alle Daten (Re-
gionnummern und Weglidngen) auf einem Feld abgespeichert werden und anschlieBend mit
diesen Daten die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet werden. Bei dieser Berechnung
muss nach Gleichung (165) und (166) fiir jede zu bestimmende Matrixkomponente ein Zwei-
fachintegral numerisch ausgefiihrt werden. Die beiden Integrationsvariablen sind der Winkel
o, der die Richtung der Neutronenbewegung beschreibt, und die Ortsvariable &, die senkrecht
zur Neutronenbewegung steht.

Bei der Ray-Tracing-Methode in 2D werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig
berechnet, indem fiir jeden Wert  eine Schar von parallelen Linien durch die gesamte Zelle
gezogen wird und fiir jede Linie der Beitrag zu all den Stof3- und Entweichwahrscheinlichkei-
ten berechnet wird, deren entsprechenden Gebiete und Randkurven die Linie durchquert.

Falls also im Zweidimensionalen in der Quadratur n, Winkel und fiir jeden Winkel n;
Werte fiir die Ortsvariable & gewdhlt werden, miissen insgesamt n,ng Linien ausgewertet
werden. Beim dreidimensionalen Ray-Tracing kommen als Integrationsvariablen der Polar-
winkel 0 und eine zweite Ortsvariable n hinzu. Falls also zusétzlich ng Winkel und n,, Werte
fiir die Diskretisierung der Ortsvariablen n verwendet werden, miissen insgesamt n,-ng-ng-ny
Linien betrachtet werden. Falls n, = ng und n; = n,, ist also bei n Linien im Zweidimensiona-
len die Anzahl der Linien fiir die entsprechende dreidimensionale Rechnung gleich n’.

Zusétzlich wird die Anzahl der Teilvolumina und Randflichensegmente bei einer ent-
sprechenden 3D-Rechnung in der Regel hoher sein und damit sind auch die StoBwahrschein-
lichkeitsmatrizen groBer. Der Ubergang vom zwei- zum dreidimensionalen Ray-Tracing fiihrt
also erstens zu einem bedeutend hoherem Speicherplatzbedarf fiir die Daten (Regionnummern
und Weglidngen) und zweitens zu einer erheblichen Rechenzeiterhdhung.

Beim 3D-Ray-Tracing werden fiir jede Bewegungsrichtung der Neutronen Q, die fiir
die Diskretisierung innerhalb der numerischen Integration gewéhlt und durch ein Winkelpaar
(0,0) beschrieben wird, ngn,, Linien durch die Zelle gezogen. Um den Speicherplatzbedarf zu
reduzieren, werden fiir das erste Winkelpaar (»,0;) die Daten fiir die zugehorigen ng-ny, Li-

nien gespeichert und mit diesen Daten der Beitrag dieser Linien zu den StoBwahrscheinlich-
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keitsmatrizen in (159) und (160) berechnet. Die Daten vom ersten Winkelpaar werden dann
von den Daten der ng'n, Linien des zweiten Winkelpaars tliberschrieben, die Beitrige dieser
Linien zu den StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen in (159) und (160) berechnet und zu den Bei-
tragen des ersten Winkelpaars addiert. Dieses Verfahren wird bis zum letzten Paar in der

Winkeldiskretisierung (, ,0, ) durchgefiihrt. Somit sind am Ende des Ray-Tracings die

Beitrdge aller Winkelpaare zu den StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen in (159) und (160) be-
rechnet und diese Matrizen vollstindig bestimmt. Diese Vorgehensweise wird auch in Trans-
Ray2D notwendig sein, wenn Zellen mit sehr vielen Regionen behandelt werden.

Allgemein benétigt bei der Verwendung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode zur Be-
rechnung der Zellen das Ray-Tracing zur Ermittlung der StoBwahrscheinlichkeiten die meiste
Rechenzeit. Allerdings eignet sich innerhalb der StoBwahrscheinlichkeitsmethode das Ray-
Tracing am besten zur Parallelisierung. Da mit TransRay in Kapitel 5 Zellen untersucht wer-
den, die in wenige Teilvolumina v; unterteilt sind, wurde im Rahmen dieser Arbeit vorerst nur
die dreidimensionale Version TransRay3D parallelisiert. Dabei berechnet jeder Prozessor
einen Winkelbereich des Azimutalwinkels ®. Da ® die duBerste Variable der Vierfachintegra-
le in (159) und (160) ist, bedeutet dies, dass jeder Prozessor einen Teil von jedem Integral
bestimmt und die Teile dann aufsummiert werden. Die Rechenzeiten fiir serielle Rechnungen
wurden somit bei entsprechender paralleler Rechnung auf demselben Rechner drastisch redu-
ziert. So verringerte sich die Rechenzeit fiir das Ray-Tracing bei Verwendung von n Prozes-
soren auf bis zu 1/n der Rechenzeit, die mit einem Prozessor bendtigt wurde. Mit der Paralle-
lisierung der Ray-Tracing-Methode beschiftigten sich unter anderem auch Fuentes und Tu-

rinsky [17] und Slater und Vujic [51].

4.2 Struktur von TransRay2D und TransRay3D

In diesem Abschnitt werden nicht alle Prozeduren von TransRay dargestellt, sondern nur die-
jenigen, die im Wesentlichen die Struktur von TransRay beschreiben. Die Grobstruktur beider
Programmversionen ist in Abbildung 17 gezeigt. In MORSE-CGA, TransRay2D und Trans-
Ray3D ist MORSER die Hauptprozedur. MORSER ruft MORSE auf, die Prozedur, die in
MORSE-CGA den gesamten Input und das Teilchenspiel beinhaltet.

In TransRay ruft die Hauptprozedur MORSER die vier Prozeduren aus Abbildung 17
auf. Die drei Prozeduren geometry, groupflux und meancross wurden fiir TransRay neu ge-
schrieben. Die Prozedur MORSE aus MORSE-CGA wurde in TransRay integriert, d. h. einige
Teile wurden in MORSE beibehalten, andere entfernt, um- oder neu geschrieben. Beibehalten

wurde ein Teil fiir die Geometrieaufbereitung. Die umgeschriebenen Teile wurden dahinge-
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MORSER

geometry MORSE groupflux meancross

Abbildung 17: Hauptprozedur MORSER in TransRay mit aufgerufenen Prozeduren

hend geéndert, dass sie mit verwendet werden, um das Ray-Tracing durch die Zelle auszufiih-
ren, d. h. das Ziehen der geraden Linien durch die Zelle und die Bestimmung der Nummern
der Regionen, die durchquert werden, und der Weglédngen durch die Regionen.

Neu geschrieben wurden in der Prozedur MORSE u. a. die Prozeduren zum Einlesen
der Gruppenwirkungsquerschnitte und -spaltspektren und die Prozeduren zur Berechnung
folgender Matrizen fiir alle Energiegruppen:

1) Die Stowahrscheinlichkeitsmatrizen (165) und (166) in 2D bzw. (159) und (160) in 3D
(bzw. die Koeffizienten (170) in 2D und (163) in 3D).
2) Die Matrizen V und W in (180), falls eine Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter glei-

cher Zellen betrachtet wird.

3) Die Matrizen R und B in (182) und die zwei Matrizen (I-P,,M)'P,, und

(I-P,,M)'P, aus Gleichung (181) fiir jedes Teilgebiet der Zelle bei Anwendung der

Interface-Current-Methode. Mit den beiden letzten Matrizen werden in TransRay die

GruppenstoBraten nach Gleichung (181) berechnet.

Nach den optischen Reziprozititsbeziehungen (161) in 3D bzw. (168) in 2D kdnnen Elemente
der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen aus anderen Elementen der StoBwahrscheinlichkeitsmat-
rizen berechnet werden. In TransRay werden mit der Ray-Tracing-Methode nicht mehr Ele-
mente der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen in 1) bestimmt, als nach diesen Beziehungen
notwendig sind. Das heif3t, die fehlenden Elemente werden nach dem Ray-Tracing aus den
optischen Reziprozititsbeziehungen berechnet.

Zusatzlich kénnen in TransRay Spiegelsymmetrien innerhalb der Zelle ausgenutzt
werden. Das heilit, im Input fiir eine TransRay-Rechnung wird eingegeben, dass die Zelle
eine bestimmte Spiegelsymmetrie hat. In der Prozedur MORSE wird dann das Ray-Tracing
tiber einen entsprechend kleineren Winkelbereich ausgefiihrt. Folglich werden mit dem Ray-
Tracing weniger Elemente der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet. Nach dem Ray-
Tracing werden in MORSE mit Prozeduren, die neu geschrieben wurden, die fehlenden Mat-

rixelemente berechnet, indem die eingegebene Spiegelsymmetrie der Zelle verwendet wird.
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Die Ausnutzung der optischen Reziprozititsbeziechungen und der Zellsymmetrien re-
duziert die Rechenzeit fiir das Ray-Tracing erheblich. Nach dem Ray-Tracing werden die
Matrizen aus den Punkten 2) und 3) (siehe oben) berechnet.

Bei TransRay3D wird statt MORSE entweder eine Version MORSE( oder MORSE1
aufgerufen. MORSE wurde speziell geschrieben, um ein ganzes Brennelement mit oder ohne
Wasserspalt zu berechnen, fiir das Spiegelsymmetrien ausgenutzt werden. Im Weiteren wer-
den beide Varianten unter dem Namen MORSE zusammengefasst. In der Prozedur geometry
werden Informationen zur Zellgeometrie eingelesen. Die Prozedur groupflux bestimmt die
Neutronengruppenfliisse und den Multiplikationsfaktor k mittels des in Abschnitt 3.4 be-
schriebenen Iterationsverfahrens. Die Prozedur meancross fiihrt dann die in Abschnitt 3.5
beschriebene Querschnittsmittelung aus.

Falls nur eine Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter nach Abschnitt 3.3.2.1 betrach-
tet wird, werden die Neutronengruppenfliisse in der Prozedur groupflux aus Gleichung (180)
berechnet. Bei der Kopplung von Teilgebieten einer Zelle mit der Interface-Current-Methode
nach Abschnitt 3.3.2.2 werden die Gruppenfliisse in groupflux aus Gleichung (187) iiber die
Stréme berechnet.

Die Prozeduren inputl, msour, getnt und nxtcol in TransRay (siche Abb. 18 fiir
TransRay2D bzw. Abb. 19 fiir TransRay3D) sind Prozeduren aus MORSE-CGA. Inputl be-
reitet die Geometriedaten auf.

In MORSE-CGA werden in msour die Startparameter flir die Neutronen festgelegt. In
getnt wird sukzessive ein Neutron nach dem anderen aus dem Neutronensatz geholt und in
nxtcol wird das ,,Schicksal®“ der Neutronen nach der Monte-Carlo-Methode mdglichst realis-
tisch in alle Bewegungsrichtungen der Neutronen durchgespielt, bis alle Neutronen behandelt
wurden.

Fiir TransRay wurde msour dahingehend umgeschrieben, dass in dieser Prozedur die
Startpunkte und die Richtungen fiir die geraden Linien beim Ray-Tracing festgelegt werden.
Aus getnt werden die Parameter einer Linie entnommen. In nxtcol werden fiir jede Linie die
Nummern der Regionen, die durchquert werden, und die Weglingen durch die Regionen be-

stimmt. Mit diesen Daten werden in colpro beziehungsweise in colprovoid, falls Vakuum in

MORSE (2D)

input1 -. - msour getnt nxtcol -. . colpro| |colprovoid

Abbildung 18: Prozedur MORSE in TransRay2D mit aufgerufenen Prozeduren.
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MORSE (3D)

I I [
inputl “ e loop

msour | | getnt | |nxtcol| |colpro| |colprovoid

Abbildung 19: Prozedur MORSE in TransRay3D mit aufgerufenen Prozeduren

irgendeiner Region ist, die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet. Die Prozeduren
colpro und colprovoid aus Abbildung 18 und19 wurden fiir TransRay neu geschrieben.

Die Prozeduren msour, getnt, nxtcol, colpro und colprovoid sind in TransRay3D in der
Prozedur loop zusammengefasst (siche Abbildung 19). Die Prozedur loop ist parallelisiert, so
dass jeder Prozessor einen Anteil des Azimutalwinkels ® zur Berechnung der Stowahr-
scheinlichkeitsmatrizen (159) und (160) behandelt.

Nach dem Ray-Tracing in der Prozedur MORSE werden die Neutronengruppenfliisse
und der Multiplikationsfaktor k der Zelle in der Prozedur groupflux (siche Abbildung 17)
nach der in Abschnitt 3.4 beschriebenen dulleren Iteration berechnet. Fiir den Fall, dass Teil-
gebiete der Zelle nach der Interface-Current-Methode gekoppelt werden, bestimmt diese Pro-
zedur (siche Abbildung 20) zunidchst in der Prozedur comnect die Verbindungsmatrix aus

Gleichung (186) und fiihrt in outeriter die duBlere Iteration aus. In der Prozedur convcheck

wird fiir alle Energiegruppen gepriift, ob fiir die Iterationsmatrix I ~RC aus (187) die Kon-
vergenzbedingungen fiir das GauB3-Seidel-Verfahren erfiillt sind, und falls nicht, ob die des
Jacobi-Verfahrens erfiillt sind. Mit Startwerten fiir die Gruppenfliisse und den Eigenwert k

(sieche Schritt 1 in (90), Seite 47 bzw. 77) beginnt dann in outeriter die dullere Iteration.

groupflux

connect address outeriter

convcheck | | inneriter oneflux | | kvalue

Abbildung 20: Prozedur groupflux in TransRay zur
Bestimmung der Gruppenfliisse und
des Multiplikationsfaktors k mit auf-
gerufenen Prozeduren.
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Fiir den &uBleren Iterationsschritt m werden in der Prozedur inneriter die neuen Grup-

penfliisse @™ aus Schritt 2 in (90) berechnet. Dabei wird in inneriter das Gleichungssys-

tem (187) von der ersten bis zur letzen Energiegruppe n gelost. Ist in der betrachteten Ener-

giegruppe fir die Iterationsmatrix I-— RC das Konvergenzkriterium des GauB3-Seidel-
Verfahrens erfiillt, so erfolgt in dieser Gruppe die Losung von (187) mit diesem Verfahren,
ansonsten mit dem Jacobi-Verfahren. In der Prozedur kvalue wird Schritt 3 aus (90) ausge-
fiihrt, d. h., der nachste Wert fiir den Eigenwert berechnet.

Fiir den Fall einer Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen werden die

Prozeduren connect und convcheck nicht benétigt. Statt der Prozedur inneriter wird die Pro-

zedur oneflux aufgerufen, um die neuen Gruppenfliisse @™ aus Schritt 2 in (90) zu berech-
nen. In oneflux wird das Gleichungssystem (180) von der ersten bis zur letzen Energiegruppe
n geldst, wobei die Gruppenstofraten aus (180) mit dem GauB-Jordan-Verfahren bestimmt
werden.

Falls Aufstreuung vorhanden ist, wird in inneriter bzw. in oneflux von der Gruppe mit
dem niedrigsten Index, in die Neutronen aus Gruppen mit hoherem Index aufstreuen, bis zur
Gruppe n, d. h. der Gruppe fiir die Neutronen mit der niedrigsten Energie, nachiteriert. Diese

Nachiteration erfolgt nach dem GauB-Seidel-Verfahren analog zu Gleichung (80).

4.3 Die duflere Iteration in TransRay

Nach dem Ray-Tracing werden in der Prozedur outeriter, die im Baumdiagramm in Abbil-
dung 20 steht, die Gruppenfliisse und der Multiplikationsfaktor k der Zelle berechnet. Das
dafiir angewandte Iterationsverfahren besteht aus der dueren Iteration nach Abschnitt 3.4 und
den inneren Iterationen. Die duflere Iteration wird in outeriter nach der inversen Potenzme-
thode ausgefiihrt. Alle Iterationen innerhalb eines dufleren Iterationsschrittes sind die inneren

Iterationen. Im Programm TransRay sind die inneren Iterationen diejenigen, die in den Proze-

duren inneriter bzw. oneflux ausgefiihrt werden, um die neuen Gruppenfliisse @™ aus
Schritt 2 in (90) zu berechnen (siehe vorhergehenden Abschnitt).
Der Ablauf der duBeren Iteration in TransRay (siehe auch (90) auf Seite 47 bzw. 77)

ist in Abbildung 21 in Form eines Flussdiagramms beschrieben: Mit einem Startwert k" fiir
den Eigenwert und ®" fiir die Gruppenfliisse (Schritt 1 in (90)) startet die duBere Iteration
und die Gruppenfliisse @™ = (@™, ..., ®"")" werden sukzessiv von der ersten bis zur

letzten Energiegruppe berechnet (siche auch Gleichung (79)).
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Falls Aufstreuung vorhanden ist, wird beim Uberschreiten einer bestimmten Toleranz
mit dem GauB-Seidel-Verfahren nach Gleichung (80) nachiteriert. Dabei werden nochmals
die Gruppenfliisse von der Energiegruppe mit dem niedrigsten Index gup, bis zu der Auf-
streuung existiert, bis zur letzten Energiegruppe n berechnet. Wenn die Genauigkeit fiir die

Gruppentfliisse erreicht ist, wird der nichste Wert k™" fiir den Eigenwert nach Schritt 3 in

(90) berechnet. Falls dann die Genauigkeiten fiir k™" und @™ in der duBeren Iteration,
d. h. die Abbruchbedingungen (203), erfiillt sind, konnen mit den berechneten Gruppenfliis-
sen solche GroBlen wie iiber die Zelle gemittelte Querschnitte nach Gleichung (212) bis (215)
in Abschnitt 3.5 bestimmt werden, ansonsten muss nochmals iteriert werden. Jede Iteration

wird abgebrochen, falls eine bestimmte Anzahl an Iterationen erreicht ist.

m=1

k™. Gruppenfliisse: ®™
|

AuBere Iteration

Energiegruppe g =1

Berechne &)fém“)

g=gfl

Letzte Energie-
gruppe?

m=m+l1

Genauigkeit fiir
D™ fiir
g
Aufstreuung
ausreichend?

Berechne k™

Genauigkeit fiir

k(mﬂ) und cT)(m+1)
ausreichend?

nein

Berechnung gemittelter Gruppenwirkungsquerschnitte

Abbildung 21: Flussdiagramm der &uferen Iteration in der Prozedur
outeriter in TransRay.
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In der Einleitung (Seite 4) wurden die beiden Aufgaben dieser Arbeit formuliert. Bisher wur-
de die erste Aufgabe behandelt, d. h. die Entwicklung des zwei- und dreidimensionalen Neut-
ronentransport- und Zellprogramms TransRay. In diesem Kapitel wird TransRay im Vergleich
zu den Programmen HELIOS [57] und MCNP [8] verifiziert. Dazu wird zunéchst die Not-
wendigkeit erldutert, eine mdoglichst gemeinsame Datengrundlage makroskopischer Wir-
kungsquerschnitte fiir die Zellrechnungen zu verwenden. AnschlieBend wird die zweite Auf-
gabe behandelt, d. h. die Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen Datenautbe-
reitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte.

Als Zellen werden Anordnungen von Brenn- und Regelstabelementen untersucht.
Abbildung 5 und 7 auf Seite 12 zeigen ein Brenn- und ein Regelstabelement des Druckwas-
ser-Referenzreaktors, der in Abschnitt 5.4 behandelt wird.

In allen Fillen werden der Multiplikationsfaktor k., der Zelle und die liber die Zelle
gemittelten makroskopischen Zweigruppenwirkungsquerschnitte der schnellen und thermi-
schen Gruppe berechnet, und zwar der totale, die Absorptions-, Streu- und Produktionsquer-
schnitte: Giotall, Ototal2, Oabsl> Oabs2, O1—1> O1-2, 0251, 0252, VOr und vop (1: schnelle Gruppe,
2: thermische Gruppe). Die Gruppengrenze wird bei 3.9279 eV gewihlt. Die Ergebnisse fiir
die gemittelten Zweigruppenquerschnitte sind selbstverstindlich abhéngig von der Wahl der
Gruppengrenze. Diese Abhdngigkeit wurde nicht untersucht.

Die TransRay-Ergebnisse werden mit den Ergebnissen der Programme HELIOS und
MCNP verglichen. Im Programm HELIOS, das das 2D-Ray-Tracing verwendet, sind die
Querschnitte in internen Vielgruppenbibliotheken enthalten, die aus der Datenbibliothek
ENDF/B-VI [33] erzeugt werden. Das dreidimensionale Monte-Carlo-Programm MCNP ver-
wendet neben ENDF/B-VI auch andere Bibliotheken. Die Aufbereitung der makroskopischen
Gruppenwirkungsquerschnitte fiir TransRay erfolgte zundchst mit der Programmkette
NJOY [32] und TRANSX [31] aus der Datenbibliothek ENDF/B-VI. Die mit TransRay er-
zielten Ergebnisse unterschieden sich allerdings signifikant von den Ergebnissen, die die Pro-
gramme HELIOS und MCNP lieferten. Daher wurden fiir die weiteren TransRay-Rechnungen
als Fingangsdaten die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte aus HELIOS verwen-
det. Damit war auch ein direkter Vergleich der beiden Programme HELIOS und TransRay auf
Grundlage einheitlicher Daten mdglich. Die Ergebnisse der drei Programme HELIOS, MCNP
und TransRay zeigten nun eine gute Ubereinstimmung.

In Abschnitt 5.1 wird beschrieben, wie bei den TransRay- und HELIOS-Rechnungen

in dieser Arbeit die Zellen in Teilvolumina und der Rand der Zelle in Randflachen unterteilt

94



5 Ergebnisse 95

wird. Auf allgemeine Aussagen zur Aufbereitung der makroskopischen Gruppenwirkungs-
querschnitte fiir TransRay wird in Abschnitt 5.2 eingegangen. Dabei werden auch die Daten-
aufbereitungen mit der Programmkette NJOY-TRANSX und mit dem Programm HELIOS
diskutiert.

In Abschnitt 5.3 werden die 2D- und 3D-Version des Programms TransRay an einem
zweidimensionalen Problem iiberpriift, und zwar am sogenannten Babcock und Wilcox UO,
Kritikalitits-Benchmark [50]. Diese Zellrechnungen lieferten eine erste Einschétzung tiber die
Genauigkeit und Rechenzeiten von TransRay und iiber die Konvergenz der TransRay-
Ergebnisse. In Abschnitt 5.3.1 sind fiir diese TransRay-Rechnungen, die auf einem Rechner-
system von Hewlett-Packard ausgefiihrt wurden, die Rechenzeiten angegeben. Weiterhin wird
fiir diese Rechnungen das Konvergenzverhalten des Multiplikationsfaktors k., und der gemit-
telten Zweigruppenwirkungsquerschnitte bei Erhohung der Anzahl der Strahlen beim Ray-
Tracing dargestellt.

Die folgenden TransRay-Rechnungen in Kapitel 5, fiir die immer dieselbe
47-Vielgruppenstruktur der makroskopischen Querschnitte verwendet wird (Gruppengrenzen
siche Anhang A - 1 Seite 197), wurden auf einem Linux-Cluster seriell ausgefiihrt. Obwohl
die 3D-Rechnungen auf dem HP-Rechner, der 8 Prozessoren hatte, parallel liefen, waren die
Rechenzeiten auf dem Cluster kiirzer, da deren Prozessoren ungefdhr 12mal schneller waren.
Nichtsdestoweniger ist eine Parallelisierung von TransRay3D aufgrund der langen Rechenzei-
ten fiir das dreidimensionale Ray-Tracing sinnvoll.

Fir das Babcock und Wilcox UQ; Kritikalitdts-Benchmark werden in Abschnitt 5.3.2
die makroskopischen Querschnitte zum einen mit der Programmkette NJOY-TRANSX und
zum anderen mit HELIOS aufbereitet. Diese Querschnitte und die mit ithnen berechneten Er-
gebnisse fiir die Neutronenflussspektren, den Multiplikationsfaktor und die gemittelten Zwei-
gruppenquerschnitte werden verglichen. Aus diesem Vergleich wird abgeleitet, welcher
Gruppendatensatz fiir die 3D-Zellrechnungen mit TransRay verwendet wird.

Abschnitt 5.4 enthilt nur noch die Ergebnisse der TransRay-Rechnungen, deren Ein-
gangsdaten, die makroskopischen Querschnitte, mittels HELIOS erzeugt werden. All diese
Rechnungen verwenden die Daten der Kernauslegung fiir den ersten Zyklus eines Druckwas-
ser-Reaktors. Zunéchst wird das 2D-Problem des einzelnen unendlich langen Brennstabele-
ments betrachtet (Abschnitt 5.4.1). Nach der Uberpriifung des Programms TransRay an zwei-
dimensionalen Problemen werden in Abschnitt 5.4.2 die dreidimensionalen Probleme behan-
delt. Zundchst werden in Abschnitt 5.4.2.1 Vorbemerkungen zu den Randbedingungen, dem

3D-Geometriemodell in TransRay und drei verwendeten Néherungen zur Berechnung der
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gemittelten Zweigruppenquerschnitte gemacht. Danach werden die beiden 3D-Modelle be-
trachtet, die in der Einleitung beschrieben sind: Der eingetauchte Regelstab (Ab-
schnitt 5.4.2.2) und das Brennstabelement, in dem der Moderator in der Hohe nach und nach
durch Void ersetzt wird. Die Abhédngigkeit des Multiplikationsfaktors und der gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise
von der Hohe des Voidanteils um den Brennstab werden untersucht.

Die dreidimensional berechneten Zweigruppenquerschnitte werden mit den drei Néhe-
rungen aus Abschnitt 5.4.2.1 verglichen: Die einfachste 2D-Néherung ist die lineare Interpo-
lation zwischen den zweidimensional berechneten Werten des vollstindig gezogenen und des
vollstdndig eingefahrenen Regelstabes, bzw. des Brennstabes, der nur mit Moderator und nur
mit Void umgeben ist. Bei der zweiten Ndherung werden diese zweidimensional berechneten
Werte mit berechneten Neutronengruppentfliissen zusitzlich gewichtet. Diese Ndherung ist
keine reine 2D-Néherung, da in ihr eine zusitzliche 3D-Rechnung in grober Orts- und Ener-
giediskretisierung (zwei Volumina und zwei Gruppen) ausgefiihrt wird. Als Dritte wird die
2D-Niherung betrachtet, bei der der Regelstab bzw. das Void mit dem Moderator homogeni-
siert wird. Uber diesen Vergleich wird schlieBlich die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung

gemittelter Zweigruppenwirkungsquerschnitte bewertet.

5.1 Unterteilung der Zelle und des Zellrandes

Bei den dreidimensionalen Rechnungen mit MCNP und TransRay3D werden die Zel-
len so angeordnet, dass die Brenn- und Regelstdbe parallel zur z-Achse sind, die senkrecht zur
x-y-Ebene steht. Die zweidimensionalen Rechnungen werden mit HELIOS und TransRay2D
fiir einen horizontalen Schnitt der 3D-Zelle ausgefiihrt, d. h. fiir eine Ebene, die parallel zur
x-y-Ebene liegt.

In HELIOS, MCNP und TransRay wird die geometrische Anordnung der Zelle exakt
eingegeben. Fiir die HELIOS- und TransRay-Rechnungen wird nach (109) die Zelle in Teil-
volumina v; (siche auch Abschnitt 3.1.2) und der Rand der Zelle in Flidchen s; unterteilt, wobei
in den v; die Flat-Source- (111) und in den s; die Flat-Current-Approximation (112) verwendet
werden. Je feiner die Unterteilung, desto genauer sind die HELIOS- und TransRay-
Ergebnisse der Transportrechnung. Es werden in diesem Abschnitt die Bezeichnungen fiir die
3D-Rechnungen stellvertretend fiir die entsprechenden Bezeichnungen der 2D-Rechnungen
(Fliche A;, Randkurve L;) verwendet, da die Argumentation analog verlduft. Bei der Monte-
Carlo-Methode sind die Approximationen (111) und (112) nicht nétig. Da bei Verwendung
dieser Methode die zusédtzliche Unterteilung keinen Einfluss auf das Ergebnis der Transport-

rechnung hat, werden in den MCNP-Rechnungen Zelle und Zellrand nicht feiner unterteilt.
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cm

Ein rdumlich zusammenhéngender Bereich sei da-
durch definiert, dass je zwei Punkte des Bereichs durch
eine stetige Kurve verbunden werden kénnen, die vollstin-
dig in diesem Bereich liegt. Bei den 2D-Problemen ent-
spricht jeder rdumlich zusammenhéingende Bereich der
Zelle, in dem an jedem Ort das Material dieselbe Nuklid-
zusammensetzung, Dichte und Temperatur hat, einem
Teilvolumen v;. Wird z. B. als Zelle das einzelne Brenn-
stabelement aus Abbildung 5 betrachtet, so wird die Zelle
in 3 Teilvolumina v; unterteilt, wobei jeweils der Bereich
fir den Brennstoff, die Hiille und den Moderator ein Teil-
volumen ist. Ist die Zelle das einzelne Regelstabelement
aus Abbildung 7, so wird die Zelle in 5 Teilvolumina v;
unterteilt, d. h. je ein Teilvolumen fiir den Absorber, die
Stahlhiille, den Moderator zwischen Stahlhiille und Fiih-
rungsrohr, das Fiihrungsrohr und fiir den Moderator zwi-
schen Fithrungsrohr und den AuBenseiten des Regelstab-
elements. Setzt sich z. B. die Zelle wie in Abbildung 23 a)
aus 8 solchen Brennstabelementen und einem solchen Re-
gelstabelement  zusammen, so wird die Zelle in
8:3+1-5 = 29 Teilvolumina unterteilt.

Bei den 3D-Problemen, die mit TransRay berechnet
werden, wird die Zelle in z-Richtung in Hoéhenschichten
unterteilt, die parallel zur x-y-Ebene liegen und innerhalb
der Zelle beliebige Abstinde zueinander haben kénnen. In
dieser Arbeit wird die Zelle in 4 Hohenschichten eingeteilt,
so dass in jeder Hohenschicht die Geometrie und die Mate-
rialzusammensetzung unabhingig von der z-Richtung sind.
Dies wird nochmals in Abschnitt 5.4.2.1 diskutiert, wenn
die Vorbemerkungen zum 3D-Geometriemodell in Trans-
Ray gemacht werden. In jeder Hohenschicht wird die Zelle

wie bei den 2D-Problemen in die Teilvolumina v; unter-

Abbildung 22: Halb eingetauchter Regelstab mit 2 benachbarten Brennstabelementen (ver-
hiltnisgleich; vertikaler Schnitt); entsprechend der Geometrieeingabe in
TransRay mit Unterteilung in 4 Hohenschichten.
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teilt. Als Beispiel wird das 3D-Problem des halb eingetauchten Regelstabes betrachtet, der
von 8 Brennstdben umgeben ist. Abbildung 22 zeigt einen vertikalen Schnitt durch die Zelle,
der durch den Mittelpunkt der Zelle und durch die Mittelpunkte zweier AuBlenseiten der Zelle
verlduft, die sich in der x-y-Ebene gegeniiber liegen. Ein horizontaler Schnitt durch eine der
beiden oberen bzw. unteren Hohenschichten hat die Form wie in Abbildung 23 a) bzw.
Abbildung 23 b). Die Hohenschicht in Abbildung 23 a) wird in 8-3+1-5=29 und die in
Abbildung 23 b) in 8-3+1-3 =27 Teilvolumina unterteilt. Damit hat die gesamte Zelle
2:29+2.27 =112 Teilvolumina.

a) b)
Abbildung 23:a) Regelstabelement und b) Fiihrungsrohrelement mit 8 benachbar-
ten Brennstabelementen (verhiltnisgleich; horizontaler Schnitt).

Bei den 2D-Problemen wird bei den 2D-Rechnungen mit TransRay2D der Rand der
Zelle in 4 Flachen s; (j = 1, ..., 4) unterteilt, wobei die s; die vier Aullenseiten der Zelle in der
x-y-Ebene sind. Be1t HELIOS sind die s; die Aulenseiten der Brennstabelemente. Ist die Zelle
das einzelne Brennstabelement aus Abbildung 5, so ist die Anzahl der s; in beiden Program-
men gleich 4. Wird als Zelle die Anordnung aus Abbildung 23 a) bzw. b) betrachtet, so ist die
Anzahl der s; in TransRay gleich 4 und in HELIOS gleich 4-3 = 12.

Bei der 3D-Berechnung der 2D-Probleme mit TransRay3D kommen die Randfldchen
an den beiden AulBlenseiten der Zelle in z-Richtung hinzu. Jede Randfliche eines Teilvolu-
mens v; an diesen Aullenseiten ist eine Randfliche s;. Damit hat z. B. in TransRay3D das
2D-Problem aus Abbildung 23 a), das 29 Teilvolumina v; hat, in der x-y-Ebene 4 Randflichen
und in z-Richtung je 29 Randfldchen fiir die obere und die untere Auflenseite der Zelle, d. h.
4+2-29 = 62 Randfldchen s;.

Bei den 3D-Problemen wird in TransRay3D der Rand der Zelle wie bei den 2D-Pro-
blemen unterteilt. Das heif3t, dass in der x-y-Ebene fiir jede Hohenschicht 4 Randfldchen s;
betrachtet werden, wobel diese s; die vier Aulenseiten der Zelle in dieser Hohenschicht sind,
und dass in z-Richtung an der Unterseite der untersten und an der Oberseite der obersten
Schicht jede AuBenseite eines Teilvolumens v; eine Randfliche s; ist. Beim 3D-Problem des

halb eingetauchten Regelstabes (siche Abbildung 22 und Abbildung 23) hat die Zelle damit in
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der x-y-Ebene fiir die 4 Aullenseiten und die 4 Hohenschichten 4-4 = 16 Randflachen und in
z-Richtung fiir die obere Auflenseite 29 und fiir die untere Auflenseite 27 Randflachen. Der
gesamte Rand der Zelle wird somit in 16+29+27 = 72 Flachen unterteilt.

In den HELIOS- und in den TransRay-Rechnungen wird angenommen, dass der Fluss

am Rand der Zelle fiir Neutronenflugrichtungen Q, die in die Zelle fiihren, gemiB der Ap-

proximation (98) isotrop ist. Bei den MCNP-Rechnungen wird diese Annahme nicht gemacht.

5.2 Aufbereitung makroskopischer Gruppenwirkungsquerschnitte fiir TransRay

Nachfolgend werden die beiden Vorgehensweisen zur Erzeugung der makroskopischen Grup-

penwirkungsquerschnitte, die TransRay fiir die Zellrechnungen benétigt, beschrieben:

1) Programmkette NJOY-TRANSX

NJOY ist ein Programmpaket, das aus Bibliotheken eingeschitzter Kerndaten punktweise
Wirkungsquerschnitte und Gruppenwirkungsquerschnitte erzeugt. Es behandelt Daten fiir
Neutronen, Photonen und geladene Teilchen. Unter anderem werden mit NJOY auch energie-
punktweise Querschnitte fiir das Programm MCNP berechnet. Als Ausgangsdaten zur Be-
stimmung der makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte fiir das Programm TransRay
wird die Kerndatenbibliothek ENDF/B-VI verwendet. Unter Vorgabe der Gruppenstruktur
und der Materialzusammensetzungen der unterschiedlichen Materialzonen innerhalb der
TransRay-Geometrie-Eingabe werden mit NJOY die mikroskopischen Gruppenwirkungs-
querschnitte fiir alle Nuklide in den Materialien erzeugt. Das Programm TRANSX berechnet
dann aus den mikroskopischen die makroskopischen Querschnitte fiir alle Materialzonen, in

denen das Material als homogene Mischung der auftretenden Nuklide betrachtet wird.

2) HELIOS
Das Programm HELIOS, Version 1.8 [57], enthélt intern einen 190-Gruppen- und einen
47-Gruppendatensatz mikroskopischer Querschnitte fiir Neutronen. Diese sind ebenfalls mit
Hilfe von NJOY aus der Kerndatenbibliothek ENDF/B-VI erzeugt worden. In dieser Arbeit
wird fiir die TransRay-Rechnungen, deren makroskopischen Querschnitte mit HELIOS autbe-
reitet werden, die 47-Gruppenstruktur gewéhlt. Diese Wahl hat grundsétzlich den Vorteil,
dass die TransRay-Rechnungen mit 47 Gruppen bedeutend schneller sind als mit 190 Grup-
pen, was sich insbesondere bei den dreidimensionalen Rechnungen bemerkbar macht.

Zur Erzeugung dieser 47-Gruppendaten mit HELIOS werden zwei Varianten gewéhlt
(siehe Tabelle 2): In Variante A werden fiir die Nuklide der Zelle direkt die mikroskopischen
Wirkungsquerschnitte (WQ) aus dem jeweiligen 47-Gruppendatensatz in HELIOS entnom-

men und mit den entsprechenden Kerndichten die makroskopischen Querschnitte berechnet.
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A: HELIOS mikroskopische WQ in 47-Gruppenstruktur + Kerndichten

— makroskopische WQ in 47-Gruppenstruktur — TransRay-Rechnungen mit 47 Gruppen

B: Vorausberechnung der Zelle mit HELIOS mit
B1: 47-Gruppenstruktur — TransRay-Rechnungen mit 47 Gruppen
B2: 190-Gruppenstruktur — Kondensation mit HELIOS auf 47- Gruppenstruktur

— TransRay-Rechnungen mit 47 Gruppen

Tabelle 2: Schema der zwei Varianten A und B zur Aufbereitung der makroskopischen Grup-
penwirkungsquerschnitte in der 47-Gruppenstruktur mit HELIOS fiir die Zellrech-
nungen mit TransRay.

In Variante B wird eine Vorausberechnung der Zelle mit HELIOS durchgefiihrt, um
makroskopische Wirkungsquerschnitte zu erzeugen. Mit diesen Querschnitten wird die HE-
LIOS-Transportrechnung standardméBig ausgefiihrt. Alle HELIOS-Ergebnisse in dieser Ar-
beit werden aus diesen Rechnungen mit 190 Gruppen erzeugt. Fiir Variante B werden zwei
Moglichkeiten angewandt: Bei Variante B1 werden diese makroskopischen Wirkungsquer-
schnitte der Vorausberechnung fiir 47 Gruppen als Eingangsdaten fiir TransRay benutzt. In
Variante B2 wird eine Transportrechnung in HELIOS mit 190 Gruppen ausgefiihrt und die
makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte werden von 190 auf 47 Gruppen kondensiert.
Dieser kondensierte 47-Gruppendatensatz wird dann als Eingabe in TransRay verwendet.

In Abschnitt 5.3 wird am Beispiel des Babcock und Wilcox UO, Kritikalitéts-
Benchmarks die Datenaufbereitung nach Variante B2 mit der nach Variante A und der Daten-
aufbereitung mit der Programmkette NJOY-TRANSX verglichen. Fiir die betrachteten Falle
in Abschnitt 5.4 wird zur Datenaufbereitung der makroskopischen Gruppenwirkungsquer-
schnitte flir TransRay die Variante B2 gewihlt. Somit beruhen die HELIOS- und TransRay-
Rechnungen in Abschnitt 5.4 auf der Grundlage einheitlicher Daten.

Variante B hat gegeniiber A den Vorteil, dass in der Vorausberechnung die Geometrie
der Zelle eingeht. Die Variante B2 hat gegeniiber der Variante B1 den Vorteil, dass durch die
Verwendung von 190 Gruppen zunichst die Abhingigkeit der Querschnitte von der Energie
genauer beschrieben wird. Allerdings hat B2 gegeniiber B1 den Nachteil, dass das HELIOS-
Ergebnis der Zellrechnung mit 190 Gruppen nicht unmittelbar mit dem TransRay-Ergebnis
bei einer Rechnung mit von 190 auf 47 kondensierten Gruppen vergleichbar ist.

Da die TransRay-Ergebnisse der dreidimensionalen Rechnungen, welche das 2D-Pro-
gramm HELIOS nicht ausfiihren kann, mit denen des Programms MCNP verglichen werden,
ist die Wahl der Variante B2 sinnvoll, da in ihr gegeniiber den Varianten A und B1 mehr ,,In-

formation‘ enthalten ist, d. h. die Geometrie der Zelle und 190 statt 47 Gruppen. Um die Er-
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gebnisse von TransRay3D und MCNP zu vergleichen, soll ja gerade der Fehler durch die Ni-
herung mit Energiegruppen g und der Unterteilung der Zelle in Teilvolumina v; nach Ab-
schnitt 3.1.2 in TransRay moglichst klein gehalten werden, so dass die Daten aus der Autbe-
reitung zu entnehmen sind, die die Abhdngigkeit der Querschnitte in den Raum-Energie-
Elementen (vi,g) am besten beschreibt.

In Abschnitt 5.4.2 werden mit TransRay 3D-Probleme berechnet. Mit dem
2D-Programm HELIOS konnen aber nur makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte fiir
zweidimensionale geometrische Anordnungen erzeugt werden. Soll nun mit TransRay eine
Zelle dreidimensional berechnet werden, deren geometrische Anordnung oder Materialzu-
sammensetzung eine z-Abhédngigkeit hat, so wird diese Zelle in 4 Hohenabschnitte unterteilt
(siehe Abbildung 22), wobei jeder Hohenabschnitt unabhéngig in z-Richtung ist, d. h. fiir sich
ein 2D-Problem in der x-y-Ebene darstellt (siche Abbildung 23). Fiir jeden Hohenabschnitt
werden mit HELIOS die makroskopischen Gruppenquerschnitte zweidimensional erzeugt und
anschlielend fiir die dreidimensionale TransRay-Rechnung in die entsprechenden Hohen-
schichten der Zelle eingesetzt.

Die Ergebnisse der dreidimensionalen Rechnung mit TransRay sind abhédngig von der
gewihlten Unterteilung in Hohenabschnitte. Es muss also bei diesem Verfahren vorher iiber-
legt werden, welche Hohenunterteilung physikalisch sinnvoll ist.

Hier wird letztendlich deutlich, dass die Eingangsdaten fiir eine dreidimensionale
Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional autbereitet werden
miissten. Eine andere Variante wire, zwischen HELIOS und TransRay zu iterieren. Das heift,
mit den zweidimensional erzeugten Daten von HELIOS wird eine dreidimensionale Trans-
portrechnung mit TransRay ausgefiihrt und mit der berechneten Flussverteilung werden dann
wieder die neuen Gruppenquerschnitte zweidimensional in HELIOS erzeugt usw.. Dieser Ite-
rationsprozess miisste dann bis zur Konvergenz durchgefiihrt werden. Bei den in diesem Ka-
pitel betrachteten Fillen wurde dies noch nicht umgesetzt. Trotzdem zeigten die Ergebnisse
der dreidimensionalen Rechnungen mit TransRay bereits eine gute Ubereinstimmung mit den

Ergebnissen der 3D-Rechnung mit MCNP.

5.3 Das Babcock und Wilcox UO; Kritikalitéits-Benchmark (2D-Problem)

Die Babcock und Wilcox Experimente sind enthalten in einer Benchmark-Sammlung von
Sitaraman [50] fiir das Monte-Carlo-Programm MCNP. Die Experimente wurden bei Raum-
temperatur ausgefiihrt. Die UO, Brennstibe (Anreicherung 2.5 %) waren in einem quadrati-
schen Gitter angeordnet (Gitterpunktweite = 1.6256 cm). Abbildung 24 zeigt ein einzelnes

Brennstabelement. Die Hiille besteht aus Aluminium.
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1.6256 cm
1.206 cm

@ Brennstoff
() Spalt (Vakuum)

@ Hiille

o @ Moderator

1.029716 cm 1.043432 cm

Abbildung 24: Brennstabelement des Babcock und Wilcox UO, Kritika-
litdts-Benchmarks (verhaltnisgleich).

Da die Anordnung des Babcock und Wilcox UO, (B&W-UQO;) Experiments kritisch
war, galt fiir den effektiven Multiplikationsfaktor kg = 1. Kritikalitdt wurde durch Einstellung
der Borkonzentration erreicht. Dabei war das Experiment so angeordnet, dass sich das zentra-
le Testgebiet wie ein System ohne Leckage verhielt, d. h. Kegr = K.

Das B&W-UO, Experiment wurde bei Sitaraman mit dem Programm MCNP3B mit
zwel unterschiedlichen Geometrien simuliert: Erstens wurde das Brennstabelement aus Ab-
bildung 24 und zweitens das Brennstabelement aus Abbildung 25 berechnet, das keinen Spalt
zwischen den UQ,-Pellets und der Hiille hat. Bei dem zweiten Brennstabelement ist der
Brennstoff gleichméBig iiber die Bereiche des Brennstoffs und des Spalts aus Abbildung 24
verschmiert. Dadurch hat der Brennstoff des zweiten Brennstabelements eine kleinere Dichte
als der des ersten Brennstabelements. Fiir beide Brennstabelemente wurden Reflexionsrand-
bedingungen an den vier AuBenseiten angenommen. Die MCNP-Rechnungen ergaben als
Eigenwert fiir das Brennstabelement aus Abbildung 24 k., =0.9970 (0.0014) und fiir das
Brennstabelement aus Abbildung 25 ohne Spalt k,, = 0.9995 (0.0014), wobei der Wert in den

1.6256 cm
1.206 cm

. Brennstoff (gleichmiBig verschmiert)

1.043432cm @ Hiille

@ Moderator

Abbildung 25: Brennstabelement des Babcock und Wilcox UO, Kritikalitits-
Benchmarks, bei dem der Brennstoff gleichméBig iiber die Bereiche des Brenn-
stoffs und des Spalts aus Abbildung 24 verschmiert ist (verhéltnisgleich).
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Klammern jeweils den relativen statistischen Fehler angibt, d. h. die Standardabweichung
vom berechneten Mittelwert fiir k., geteilt durch den berechneten Mittelwert flir k...

Fir die Verifikation der zwei- und dreidimensionalen Version von TransRay am
2D-Problem des B&W-UQO, Experiments wird das einzelne Brennstabelement aus Abbil-
dung 25 berechnet, wobei ebenfalls an den vier AuBlenseiten Reflexionsrandbedingungen an-
genommen werden.

In Abschnitt 5.3.1 sind die Ergebnisse der ersten TransRay-Rechnungen auf dem
HP-Rechner zum B&W-UO;-Kritikalitdts-Benchmark zu sehen. Sie ergaben eine erste Ein-
schitzung iiber die Genauigkeit und Rechenzeiten des Programms und iiber die Konvergenz
der TransRay-Ergebnisse. Die Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor und die gemittelten
Zweigruppenquerschnitte werden mit denen von HELIOS verglichen.

Abschnitt 5.3.2 zeigt die Unterschiede, die sich ergeben, wenn der 47-Gruppendaten-
satz zum einen mit der Programmkette NJOY-TRANSX und zum anderen mit dem Programm
HELIOS aufbereitet wurde. Daraus wird abgeleitet, welcher Gruppendatensatz fiir die

3D-Zellrechnungen mit TransRay verwendet wird.

5.3.1 Bemerkungen zu Konvergenz und Rechenzeiten und erste Uberpriifung der Er-
gebnisse von TransRay

Zur Uberpriifung von TransRay wurden Rechnungen durchgefiihrt mit einem
34-Gruppendatensatz makroskopischer Querschnitte, der mit der Programmkette NJOY und
TRANSX erzeugt wurde und dessen Gruppenstruktur der von HELIOS 1.5 entspricht.

Mit TransRay2D wurde der Wert fiir k., fiir das Brennstabelement aus Abbildung 25
im Zweidimensionalen unter Verwendung von n,/2 = 60, 100 und 200 dquidistanten Winkeln
fiir den Bereich 0 < ®w < (A® = 271/n,, in Gleichung (221)) beim Ray-Tracing berechnet (zur
Ray-Tracing-Methode im Zweidimensionalen siche Abbildung 16, Seite 66). Abbildung 26
zeigt die Ergebnisse fiir k,, bei Verwendung unterschiedlicher Anzahlen von Strahlen pro
Winkel.

Die Berechnung des B&W-UO, Benchmarks ergab also eine erste Einschétzung der
Anzahl an Strahlen, die in TransRay zu verwenden sind, um Konvergenz zu erhalten. Fiir das
einzelne Brennstabelement aus Abbildung 25 wurde eingeschitzt, dass 400 dquidistante Win-
kel fiir 0 < ® < mit 5000 Strahlen pro Winkel ausreichend sind fiir die Konvergenz des Ei-
genwerts, flir den sich bei diesen Parametern k., = 0.99002 ergab (sieche auch Tabelle 3). Da-
bei konvergiert das Ergebnis fiir k,, nicht zur exakten Losung 1, was auf den Einfluss der

Gruppendaten zuriickzufiihren ist.
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Abbildung 26: Mit TransRay2D berechnete Werte fiir
den Multiplikationsfaktor k., fiir das B&W-UO, Expe-
riment mit unterschiedlicher Anzahl an Winkeln fiir

ist auch in der Abbildung 29 zu

sehen, die die relativen Fehler der

gemittelten totalen Zweigruppen-

den Bereich 0 < ® < 7 und Strahlen beim Ray-Tracing.

wirkungsquerschnitte und des

Multiplikationsfaktors zeigt fiir die Rechnung mit n,/2 = 200 Winkeln bezogen auf den Wert,

der sich bei Verwendung von 5000 Strahlen pro Winkel ergibt. Das Konvergenzverhalten der

gemittelten Querschnitte Gyps1, Gabs2, O1-51, O1-52, 0251, O2-52, Vo5 Und vop, die nach den For-

meln (213) bis (215) berechnet wurden, war analog zu dem der gemittelten totalen Quer-

schnitte.
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Abbildung 27:Mit TransRay2D berechnete Werte fiir
den gemittelten totalen makr. Wirkungsquerschnitt der
schnellen Gruppe fiir das B&W-UO, Experiment mit
unterschiedlicher Anzahl an n.,/2 Winkeln und Strahlen
beim Ray-Tracing.
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Abbildung 28: Mit TransRay2D berechnete Werte fiir den gemittelten totalen makr. Wir-
kungsquerschnitt der thermischen Gruppe fiir das B&W-UO, Experiment mit
unterschiedlicher Anzahl an n,/2 Winkeln und Strahlen beim Ray-Tracing.

Um TransRay3D zu testen, wurde das 2D-Problem auch dreidimensional berechnet.

Dabei wurden die Symmetrien der Zelle ausgenutzt, um nur einen Teilbereich der Zelle zu

berechnen und somit die Rechenzeiten zu reduzieren. So wurde beim Ray-Tracing durch die

Geometrie des einfachen Brennstabelements fiir den Azimutalwinkel ® nur der Bereich

0 << m/4 betrachtet und fiir den Polarwinkel 6 nur der Bereich 0<0<1/2 (zu ® und 6

siche Abbildung 15, Seite 64). Die der Abbildung 26, d. h. der zweidimensionalen Berech-

nung des Multiplikationsfaktors k., entsprechende Abbildung fiir die 3D-Rechnung, ist Abbil-

dung 31. Wie bei der zweidimensionalen Rechnung mit TransRay2D konvergieren auch die

dreidimensional gemittelten Querschnitte entsprechend schneller.
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0.0024 +
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Gruppe
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Gruppe
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& 4
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-0.0004
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Abbildung 29: Relativer Fehler der mit TransRay2D berechneten Werte bei n,/2 = 200 Win-
keln bezogen auf den Wert fiir n,/2 = 200 und 5000 Strahlen pro Winkel.
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Abbildung 30: CPU-Zeit auf dem HP-Rechner fiir das Ray-Tracing bei zweidimensionaler
Rechnung mit n,/2 = 60, 100 und 200 Winkeln.

Beim 2D-Ray-Tracing gibt es zwei und beim 3D-Ray-Tracing vier Integrationsvariab-
len. Daher nimmt die Anzahl der Strahlen fiir das Ray-Tracing bei der dreidimensionalen
Rechnung, um eine geniigende Genauigkeit zu erhalten, im Verhéltnis zum Zweidimensiona-
len quadratisch zu. Die CPU-Zeiten fiir das Ray-Tracing steigen linear mit der Anzahl der
verwendeten Strahlen. Die entsprechend hohen Werte der CPU-Zeiten fiir das Ray-Tracing
bei der dreidimensionalen Berechnung von k., auf dem HP-Rechner sind in Abbildung 32
gegeben. Die Kurve zeigt einen quadratischen Verlauf, da eine lineare Erh6hung des Wertes
auf der Abszisse eine quadratische Zunahme an Strahlen bedeutet. Aufgrund der hohen Re-
chenzeiten wurde die dreidimensionale Version von TransRay fiir diesen HP-Rechner paralle-

lisiert. Der Linux-Cluster, auf dem die nachfolgenden Rechnungen ausgefiihrt wurden, ist
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Abbildung 31: Mit TransRay3D berechnete Werte fiir den Multiplikationsfaktor k., fiir das
B&W-UQO, Experiment mit 60 Winkeln fiir 0<w<n/4 und 40 Winkeln
fir 0<0<n/2.



5.3 Das Babcock und Wilcox UO2 Kiritikalitdts-Benchmark (2D-Problem) 107

zirka 12mal schneller als der HP-Rechner. Trotzdem wird eine Optimierung von TransRay
hinsichtlich der Rechenzeiten notwendig sein, wenn das Programm zur Berechnung von Zel-
len, die in sehr viele Teilvolumina v; unterteilt sind, verwendet werden soll.
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Abbildung 32: CPU-Zeit auf dem HP-Rechner fiir das Ray-Tracing bei dreidimensionaler
Rechnung (60 Winkel fiir 0 < ® < 7n/4 und 40 Winkel fir 0<0<1/2).

Das Ergebnis einer Vergleichsrechnung der mit TransRay2D und TransRay3D be-
rechneten Werte fiir k., und die gemittelten Querschnitte nach Gleichung (212) bis (215) zeigt
Tabelle 3. Wiederum wurde der 34 Gruppendatensatz mit 18 thermischen Gruppen und der
Gruppengrenze bei 3.9279 eV verwendet, der mit der Programmbkette NJOY-TRANSX aufbe-
reitet wurde. Bei der zweidimensionalen Rechnung wurden n,/2 =400 Winkel und 5000
Strahlen pro Winkel gewahlt. Bei der dreidimensionalen Rechnung wurden gewihlt fiir den
Azimutalwinkel im Bereich 0 < w<mn/4 64 Winkel, fiir den Polarwinkel im Bereich
0 <0 < 7/2 40 Winkel und fiir jedes Winkelpaar je 1000 Strahlen fiir beide Ortskoordinaten.

Weiterhin zeigt Tabelle 3 die mit dem Programm HELIOS berechneten Werte. Dabei
wurde ein 45 Gruppendatensatz verwendet, dessen Gruppengrenzen die des 34 Grup-
pendatensatzes enthalten. Die Werte fiir den Multiplikationsfaktor k., der zweidimensionalen
Rechnung mit TransRay2D und der dreidimensionalen Rechnung mit TransRay3D weichen
zu stark von dem erwarteten Wert 1 ab. Besonders groB sind die Abweichungen der Trans-
Ray-Werte bezogen auf die HELIOS-Werte fiir die gemittelten Wirkungsquerschnitte der
schnellen Gruppe 1.

Trotzdem dienten diese ersten Rechnungen zur Einschitzung der Konvergenz der Er-
gebnisse und der Rechenzeiten der zwei- und dreidimensionalen Version von TransRay. Im
nichsten Abschnitt 5.3.2 wird die Datenaufbereitung fiir TransRay am Beispiel des B&W-

UO, Benchmarks ndher untersucht.
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TransRay2D TransRay3D HELIOS
Wert mit rel. Fehler bez. | Wert mit rel. Fehler bez.
auf den HELIOS Wert auf den HELIOS Wert

k, [0.99002 -1.83 % 10.99271 -1.56 % | 1.00845
Giotall | 0-63040 0.63034
Cotalz | 1.68889 1.69773

Oast | 8-31107E-03 [-6.35% |8.26806E-03 [-6.83 % |8.87432E-03
Oasy | 9.68489E-02 [-0.93 % |9.65893E-02 [-1.20% |9.77626E-02

o1 0.59840 0.59831

o1, |2.36922E-02 |-10.43 % |2.37582E-02 |-10.18 % |2.64512E-02
Gry1 | 2.22841E-05 2.21575E-05

0ryy | 1.59202 1.60112

vor; |5.24124E-03 |-8.58 % |5.24682E-03 |-8.48 % |5.73303E-03
vory | 0.108105 -2.15% {0.107093 -3.06 % |0.110479

Tabelle 3: Vergleich der mit TransRay (34 Gruppen, Aufbereitung mit NJOY-
TRANSX) zwei- und dreidimensional und mit HELIOS (45 Grup-

pen) berechneten Werte fiir k,, und fiir die gemittelten Zweigrup-
penwirkungsquerschnitte (in cm™); Gruppengrenze bei 3.9279 eV.

5.3.2 Vergleich unterschiedlicher Aufbereitungen der makroskopischen Gruppenwir-
kungsquerschnitte fiir TransRay

Die TransRay-Ergebnisse des vorangegangenen Abschnitts 5.3.1 unterscheiden sich auch
deutlich von den Ergebnissen des Programms MCNP [8] in Tabelle 4. Aufgrund dieser Unter-
schiede in den Ergebnissen von TransRay, HELIOS und MCNP, die sich spéter auch bei den
in Abschnitt 5.4 betrachteten Fillen ergaben, wurden alle Rechnungen wiederholt. Fiir Trans-
Ray wurden nun die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte von HELIOS 1.8 als
Eingangsdaten verwendet. Damit war ein direkter Vergleich der beiden Programme auf einer
einheitlichen Datengrundlage moglich (siehe auch Abschnitt 5.2).

Am Beispiel des B&W-UO, Kritikalitdts-Benchmarks, wobei als Zelle wie in Ab-
schnitt 5.3.1 das Brennstabelement ohne Spalt zwischen Brennstoff und Hiille aus Abbil-
dung 25 betrachtet wird, werden nun die Ergebnisse bei unterschiedlicher Datenaufbereitung
fiir das Programm TransRay demonstriert. Bei der Datenaufbereitung mit der Programmkette
NJOY-TRANSX und bei der mit HELIOS 1.8 wird dieselbe 47-Gruppenstruktur (Anhang A -
1, S. 197) verwendet. Fiir die Datenaufbereitung mit HELIOS 1.8 werden die zwei Varian-
ten A und B2 gewihlt (siehe Tabelle 2). Die MCNP-Rechnung wird mit Punktdaten ausge-
fiihrt. Allen drei Varianten, NJOY-TRANSX, HELIOS und MCNP, liegt die Kerndatenbiblio-
thek ENDF/B-VI zu Grunde. Es werden jeweils die Kerndaten der Nuklide bei Raumtempera-
tur benutzt.
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Daten NJOY-TRANSX HELIOS HELIOS HELIOS MCNP
47-Gruppendaten Variante A Variante B2 190-Grup- Punktdaten
(47-Gruppen- (von 190 auf 47 Gruppen kondensierte Da- | pendaten
Grunddaten) ten)
Programm TransRay2D TransRay2D TransRay2D TransRay3D HELIOS MCNP
Keo 9.9207E-01 |-0.88% | 1.0024E+00 | 0.15% | 1.0010E+00 | 0.01% | 1.0024E+00 | 0.15% | 1.0009E+00 | 9.9909E-01 | -0.18%
Abweichung
von Kgyp.=1 -793 pcm 241 pcm 103 pcm 236 pcm 90 pcm -91 pcm
Gtotan (cm™)| 6.2379E-01 [-1.43% | 6.3244E-01 [-0.06% | 6.3226E-01 | -0.09% | 6.3221E-01 |-0.09% | 6.3281E-01 | 6.3033E-01 |-0.39%
Gotarz (cm™) 1.7048E+00 | 0.25% | 1.7016E+00 | 0.06% | 1.6993E+00 | -0.08% | 1.7047E+00 | 0.24% | 1.7006E+00 | 1.6938E+00 | -0.40%
Gabs1 (cm™)| 8.7797E-03 |-1.44% | 9.0993E-03 | 2.15% | 8.9858E-03 | 0.87% | 8.9551E-03 | 0.53% | 8.9081E-03 | 8.9183E-03 | 0.11%
Gabs2 (cm™)| 9.8835E-02 | 0.80% | 9.8100E-02 | 0.05% | 9.8087E-02 | 0.04% | 9.7906E-02 |-0.14% | 9.8047E-02 | 9.7128E-02 | -0.94%
o151 (em™)| 5.8905E-01 |-1.38%| 5.9695E-01 |-0.05% | 5.9675E-01 | -0.09% | 5.9668E-01 |-0.10% | 5.9727E-01 | 5.9485E-01 | -0.40%
G152 (em™)| 2.5963E-02 [-2.51% | 2.6393E-02 |-0.90% | 2.6523E-02 | -0.41% | 2.6571E-02 |-0.23% | 2.6632E-02 | 2.6558E-02 | -0.28%
6251 (cm™)| 2.2805E-05 0.0000E+00 0.0000E+00 0.0000E+00 0.0000E+00
622 (em™)| 1.6060E+00 | 0.21% | 1.6035E+00 | 0.06% | 1.6013E+00 | -0.08% | 1.6068E+00 | 0.26% | 1.6026E+00 | 1.5967E+00 | -0.37%
vory (em™)| 5.5443E-03 |-1.98% | 5.8031E-03 | 2.59% | 5.7261E-03 | 1.23% | 5.7290E-03 | 1.28% | 5.6565E-03 | 5.7286E-03 | 1.27%
vorz (em™)| 1.1011E-01 |-0.02% | 1.1068E-01 | 0.49% | 1.1029E-01 | 0.14% | 1.0962E-01 [-0.47% | 1.1014E-01 | 1.0846E-01 |-1.52%

Tabelle 4: Vergleich der mit TransRay, HELIOS und MCNP berechneten Werte fiir k,, und fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte
(1: schnelle Gruppe, 2: thermische Gruppe, Gruppengrenze bei 3.9279 eV) beim B&W-UO, Benchmark. Die relative Abweichung zum

entsprechenden Wert der HELIOS-Rechnung ist in % angegeben.




110 5 Ergebnisse

In Tabelle 3 weichen die TransRay-Werte noch deutlich von den HELIOS-Werten ab.
In Tabelle 4 stimmen die Werte der TransRay-Rechnung, fiir die der neue mit NJOY-
TRANSX aufbereitete 47-Gruppendatensatz verwendet wurde, besser mit den HELIOS-
Werten iiberein. In den folgenden Erlduterungen bis zum Ende dieses Abschnittes 5.3.2 wird
deutlich, warum fiir die TransRay-Rechnungen in Abschnitt 5.4 dennoch die Datenaufberei-
tung mit HELIOS nach Variante B2 erfolgte.

Zunéchst werden fiir die 47 Gruppen die makroskopischen Gruppenwirkungsquer-
schnitte betrachtet, die fiir das Programm TransRay aufbereitet wurden. In den folgenden Ab-
bildungen werden die HELIOS-Daten nach Variante A als ,,47 Gruppen Grunddaten* und die
nach Variante B2 als ,,190 auf 47 Gruppen kondensiert* bezeichnet.

Fiir die Transportrechnung mit TransRay wird die Zelle nach Abschnitt 3.1.2 in Teil-

volumina v; unterteilt, wobei jedes v, eine Materialzusammensetzung enthélt, deren Nuklide
in v; homogen verteilt sind. Um die Eigenwertgleichung nach der Methode in Abschnitt 3.4 zu
16sen, bendtigt TransRay fiir jedes v; und fiir jede Gruppe g =1, ..., 47 als Eingangsdaten die
totalen makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte o;, aus (48) und die Streugruppen-
wirkungsquerschnitte o ;g fiir g” =1, ..., 47 aus (128). Ist in einem Teilvolumen v; Spaltma-

terial, so braucht TransRay fiir v; zusitzlich das Gruppenspaltspektrum 7, aus (124) und die
Produktionsgruppenwirkungsquerschnitte vo, . aus (51).

Das Brennstabelement aus Abbildung 25 hat drei unterschiedliche Materialzusammen-
setzungen, ndmlich die fiir den Brennstoff (UO,), die Hiille (Al) und den Moderator (boriertes
Wasser), d. h., die Zelle wird in drei Teilvolumina v; unterteilt, wobei v; UO,, v, Al und v
boriertes Wasser enthélt.

Fiir die drei Teilvolumina v; wurden makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte
erzeugt, neben den eben erwdhnten Gruppendaten auch die Absorptionsgruppenwirkungs-
querschnitte. Bei den mit HELIOS mittels der Varianten A und B2 (siehe Tabelle 2) erzeug-
ten Gruppendaten gibt es nahezu keine Unterschiede. Bei der Erzeugung der Daten nach Va-
riante A geht die Geometrie der Zelle nicht ein. Im Gegensatz dazu beriicksichtigt die Daten-
aufbereitung nach Variante B2 die Geometrie der Zelle und die Anordnung der Materialien in
der Zelle. Demnach spielt bei der Datenaufbereitung in HELIOS die Beriicksichtigung der
Heterogenitéit der B&W-UO; Zelle bei diesem Experiment kaum eine Rolle.

Bis auf die Streugruppenwirkungsquerschnitte unterscheiden sich die mit NJOY-
TRANSX beziehungsweise HELIOS erzeugten Daten fiir die Aluminiumhiille und den Mode-
rator nicht wesentlich. Signifikante Unterschiede zwischen den aufbereiteten Gruppendaten

mit NJOY-TRANSX und mit HELIOS ergeben sich jedoch fiir den Brennstoff. Die Unter-
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schiede bei den Streuquerschnitten, die mit NJOY-TRANSX aufbereitet wurden, zu denen,
die mit HELIOS aufbereitet wurden, waren fiir die drei Materialien qualitativ gleich. Daher
werden nun lediglich die fiir den Brennstoff erzeugten Daten weiter betrachtet.

Die Gruppenspaltspektren und die Produktionsgruppenwirkungsquerschnitte stimmten
bei allen Datenaufbereitungen gut tiberein. Auch die Unterschiede beim totalen und beim Ab-
sorptionsgruppenwirkungsquerschnitt waren in der Regel akzeptabel. In Abbildung 33 fiir den
makroskopischen Absorptionsgruppenwirkungsquerschnitt Gaps16 (g =1, ..., 47) unterscheidet
sich jedoch der NJOY-TRANSX-Wert von den HELIOS-Werten insbesondere in der Grup-
pe 19, die gleich dem Energieintervall von 6.476 eV bis 7.3382 eV ist. Die Gruppe 19 enthilt

2
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Abbildung 33: Mit HELIOS und NJOYg-T(RA)NSX aufbereitete makroskopische Ab-
sorptionswirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen im Brennstoff der B&W UO, Zelle.
die breite Resonanz von U-238 bei 6.67 eV. Die Datenaufbereitung mit NJOY-TRANSX be-
rechnet dabei den Wert deutlich hoher. Offenbar berticksichtigt die Datenautbereitung in HE-
LIOS stéirker die Selbstabschirmung der breiten Resonanz des U-238.
In Abbildung 38 ist die Funktion

&)i(E):w
n 1 1 347 1 (223)
mit D, (E)=—|D(1,E)dV und C=—— —.
(B Vi;[ (r.E) 1n10§;vj e

fir i=1, d. h. fiir den Brennstoffbereich, dargestellt, wobei die ®;, die rdumlich integrierten

Gruppenfliisse aus Gleichung (47) sind, die mit HELIOS, MCNP und TransRay berechnet
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werden. Dass flir G,ps.1,19 i1n Abbildung 33 der NJOY-TRANSX-Wert grof3er als die HELIOS-
Werte ist, tragt dazu bei, dass im Energiebereich der Gruppe 19 die Funktion &DI(E), die mit
TransRay2D (TR2D) und den NJOY-TRANSX-Daten berechnet wird, geringfiigig kleiner ist
als die entsprechende Funktion &DI(E), die TransRay und HELIOS mit den HELIOS-Daten
berechnen.

Mit dem Gruppenfluss ®;, nach Gleichung (47), ﬁ)i(E) aus (223) und den Definitio-
nen u(E) =logio(Eo/E), ug.1 = u(Eg1) und ug = u(Eg), wobei Eq die obere Energiegrenze des

betrachteten Gruppendatensatzes ist, gilt fiir den rdumlich gemittelten Gruppenfluss in v;

%cp. :V— ”cp(r E)dVdE = J'CD(E)dE ch(E) —du In10 ch(E) Edu. (224)

1 1Ev u,

In der Gruppe g wird die Funktion <i>i(E) - E aus Gleichung (223) durch den Mittelwert

<i>i(E)-E~— jcp (E)-Edu (225)

U —Uy

approximiert. Aus (223), (224) und (225) folgt

1
d.(E)E 1 1 1 v, e
® (E) = — - ® (E)-Edu = : ! =d. . (226
(B)=—"2 Cu_uglujl (E)-Edu B §EL, (226)
10 ==

Die Funktion &Di(E) wird im Energiebereich der Gruppe g bei der Energie Eg = m
nach (226) approximiert, d. h., fiir den Brennstoff verlaufen die Kurven in Abbildung 38
durch die Punkte (Eg,&)Lg) fir g=1, ...,47, wobei Eg der Wert der Abszisse und GNDl,g die
zugehorige Ordinate ist, die nach (226) aus den Gruppenfliissen und —grenzen berechnet wird.

Fir g=1, ..., 47 wird zwischen den beiden Punkten (E g,Cf)Lg) und (E ) linear inter-

g-1° lg 1
poliert. Fiir die HELIOS-, MCNP- und TransRay2D-Werte von &)1,19 gilt: 7.53585E-3

(TransRay2D, NJOY-TRANSX-Daten) < 8.16688E-3 (MCNP) < 8.58734E-3 (HELIOS) <
9.02611E-3 (TransRay2D, HELIOS-Daten nach Variante A) < 9.11486E-3 (TransRay2D,
HELIOS-Daten nach Variante B2).

Die Darstellung der Funktion Ci)i(E) -E aus Gleichung (223) iiber einer logarithmi-

schen Energieskala, die auch in Abbildung 38 fiir &DI(E) = ﬁDI(E) -E/C aus (223) verwendet

wird, ist in der Reaktorphysik iiblich. Sie hat zwei vorteilhafte Merkmale. Erstens zeigt sie
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nach Emendorfer und Hocker [15] schematisch die drei charakteristischen Energiebereiche
fiir Neutronen in einem thermischen Reaktor:
1) Den Bereich der schnellen Neutronen um 1 MeV, in dem Ci)i(E) durch das Spalt-
spektrum charakterisiert ist (2 MeV ~ mittlere Energie eines Spaltneutrons),
2) den Bremsbereich mit 1/E Verlauf fiir ﬁ)i (E), modifiziert durch die Resonanzab-
sorption, und
3) den Bereich der langsamen Neutronen, deren Energieverteilung ein ausgeprégtes

Maximum zwischen 0 und 1 eV hat.

Die Kurven in Abbildung 38 fiir die B&W-UO, Zelle zeigen den typischen Verlauf, der auch
bei Emendorfer und Hocker [15] fiir einen Druckwasserreaktor und fiir ein Brennstabelement
eines Druckwasserreaktors zu sehen ist. Zweitens entsprechen in dieser Darstellung, wie aus
Gleichung (224) folgt, gleiche Integrationsfldchen unter derselben Kurve gleichen Neutronen-
fliissen.

Die grofiten Unterschiede zwischen den Datenaufbereitungen mit NJOY-TRANSX
und HELIOS traten bei den Streugruppenwirkungsquerschnitten o oo’ = G o auf. Von die-
sen Querschnitten werden nachfolgend nur die Querschnitte o4, fiir g=1, ..., 47 betrach-
tet. Aufgrund der besseren Uberschaubarkeit werden fiir g=1,...,47, g'=1,...47und g # g’
die Querschnitte o, nicht einzeln dargestellt, sondern die Wirkungsquerschnitte fiir die

Neutronen, deren Energie in der Gruppe g liegt, und die in eine beliebige Gruppe streuen,

47

Osuente = 2. Os g fir g=1,..,47, (227)

g=l
beziehungsweise

Osirentg = O c fur g=1,..,47, (228)

total,l,g - abs,l,g

die Wirkungsquerschnitte fiir die Neutronen, deren Energie in der Gruppe g liegt, und die aus

der Gruppe g streuen,

47

cSAus,streu,l,g = zcs,l,g%g' ﬁir g = 1’ R 47’ (229)
g'=l,g'#g
und die Wirkungsquerschnitte fiir die Neutronen, deren Energie nicht in der Gruppe g’ liegt
und die in die Gruppe g’ hineinstreuen,
47
Crimtenie = DOy ige fir g =1,..,47. (230)
g=1,g#g'
Der Kurvenverlauf fiir Gsireu 1, aus Gleichung (227) ist in Abbildung 34 zu sehen. Nur
innerhalb der Gruppen 19 bis 7, d. h. im Energiebereich von 6.476 eV bis 497.87 keV, liegen
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Abbildung 34: Makroskopische Wirkungsquerschnitte osyey flir 47 Gruppen fiir den
Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenaufbereitung mit HELIOS und NJOY-
TRANSX.

die relativen Abweichungen zwischen den HELIOS- und den NJOY-TRANSX-Werten tiiber
1 %. Auch in diesem Energiebereich haben die mikroskopischen Wirkungsquerschnitte der
Nuklide U-235, U-238 und O-16, aus denen sich nach der Benchmark-Sammlung von Sitara-
man [50] der Brennstoff der B&W-UQO, Zelle zusammensetzt, Resonanzen (fiir U-235 siehe
auch Abbildung 1), die in den Programmen HELIOS und NJOY bei der Aufbereitung der
makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnitte, die innerhalb der 1. Stufe der Kette der
iiblichen Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns erfolgt (siche Ab-
schnitt 2.1), mit sogenannten Resonanzparametern behandelt werden.

Im Programm JANIS [42] (siche FuBnote auf Seite 9) liegen die Energiebereiche der
aufgelosten und unaufgeldsten Resonanzen von U-235 und U-238 unterhalb der Energieober-
grenze von Gruppe 8 von 183.16 keV. Die Resonanzen von O-16 sind in JANIS aufgelost.
Die erste Resonanz von O-16 ist eine Streuresonanz und liegt bei einer Energie von 435 keV.
Diese Energie liegt im Energiebereich der Gruppe 7 von 183.16 keV bis 497.87 keV. Die wei-
teren Resonanzen von O-16 liegen iiber 1 MeV.

In Abbildung 34 ist zu sehen, wie sich fiir Ggyey in der Gruppe 7 die NJOY-TRANSX-
Werte von den HELIOS-Werten unterscheiden. Deutlicher werden die Unterschiede in dieser
Gruppe zwischen den NJOY-TRANSX- und den HELIOS-Werten bei o177 in
Abbildung 35 und bei Gaysstren,1,7 In Abbildung 36. Auffillig ist auch die Abweichung des
Flusses in Gruppe 7, den TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten berechnet, zu den Fliissen
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in Gruppe 7, die mit TransRay unter Verwendung der HELIOS-Daten und mit den Pro-
grammen HELIOS und MCNP berechnet werden (siehe Abbildung 38).
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Abbildung 35: Makroskopische Wirkungsquerschnitte fiir Neutronen, die innerhalb der
Gruppe g streuen (g =1, ..., 47), fiir den Brennstoff der B&W UQO,; Zelle nach Datenauf-
bereitung mit HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Abbildung 36 Makroskopische Wirkungsquerschnitte fiir Neutronen, die aus der Gruppe g

herausstreuen (g = 1, ..., 47), fiir den Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenautbereitung
mit HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Wie flir Gsyreu,1,¢ 1n Abbildung 34 zeigen sich auch fiir 61654, Gausstreu,1,¢ aus Glei-
chung (229) und GEinstren,1,¢ aus Gleichung (230) im Bereich von Gruppe g=19 bis g=7
sichtbare Unterschiede zwischen den NJOY-TRANSX- und den HELIOS-Werten (siche Ab-
bildung 35 bis 37). Im Gegensatz zu Abbildung 34 sind allerdings in Abbildung 35 bis 37
auch signifikante Differenzen im thermischen Bereich von Gruppe 39 bis 37 (0.18443 eV bis
0.50323 eV) zu sehen. Genau in diesem Energiebereich ist in Abbildung 38 der Fluss bei
Verwendung der NJOY-TRANSX-Daten niedriger. Dieser niedrigere Fluss ergibt sich auch
aus der Tatsache, dass in diesem Energiebereich bei den NJOY-TRANSX-Daten erstens nach
Abbildung 35 die Streuung innerhalb der Gruppen 39 bis 37 geringer und zweitens die Aus-
streuung aus diesen Gruppen nach Abbildung 36 deutlich hoher ist. Beim Streuwirkungsquer-
schnitt Ggye, in Abbildung 34, der nach den Formeln (227) und (229) die Summe dieser bei-
den Gruppenwirkungsquerschnitte aus Abbildung 35 und Abbildung 36 ist, kompensieren
sich diese Unterschiede.

In der Gruppe 19, in der sich die breite Resonanz in den Wirkungsquerschnitten des
Nuklids U-238 bei der Energie E = 6.67 eV befindet, unterscheiden sich die beiden mit HE-
LIOS aufbereiteten Daten in Abbildung 35 und Abbildung 36 signifikant. Im Gegensatz zur
Aufbereitung der Querschnitte nach Variante A (47 Gruppen Grunddaten) wird bei der Auf-
bereitung nach Variante B2 (190 auf 47 Gruppen kondensiert) eine Berechnung der Zelle
ausgeflihrt (siehe auch Tabelle 2). Da Variante B2 genauer als Variante A ist, ist also fiir die
Datenaufbereitung in der Gruppe 19 eine Berechnung der Zelle notwendig. In dem konkreten
Fall der B&W-UO, Zelle haben die unterschiedlichen Werte fiir o.19-519 und Gausstren.1,19
nach Variante A und B2 auf die Fliisse, die TransRay mit diesen Daten berechnet, einen nur
sehr geringen Einfluss, d. h., diese Fliisse sind quasi identisch (siche Abbildung 38).

Weiterhin ist in Abbildung 35 zu sehen, dass NJOY-TRANSX die Streuung innerhalb
der Gruppe 7, in der sich die Streuresonanz von O-16 bei 435 keV befindet, deutlich hoher
berechnet. Andererseits ist bei den NJOY-TRANSX-Daten die Ausstreuung aus Gruppe 7
deutlich geringer, was in Abbildung 36 zu sehen ist. Beides trdgt dazu bei, dass der Fluss, den
TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten berechnet, in dieser Gruppe 7 deutlich iiber den

quasi identischen Flusswerten der anderen Rechnungen liegt.
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Abbildung 37: Makroskopische Wirkungsquerschnitte fiir Neutronen, die in die Gruppe g

(g=1, ..., 47) hineinstreuen, fiir den Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenaufbereitung
mit HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Abbildung 38: Die Funktion (T)1 (E)= (i)1 (E)-E/C aus Gleichung (223) im Brennstoff der

B&W UO; Zelle berechnet mit TransRay (HELIOS- und NJOY-TRANSX-Daten), HELIOS
und MCNP.
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Der Vergleich der drei 47-Gruppendatensitze und der Fliisse, die mit ihnen berechnet
wurden, hat demonstriert, dass die Aufbereitung der Vielgruppenwirkungsquerschnitte in der
ersten der drei Stufen zur Berechnung des Neutronentransports des gesamten Reaktorkerns
(siehe Abschnitt 2.1) wichtig und oftmals schwierig ist und dass sie einen wesentlichen Be-
standteil innerhalb dieser drei Stufen ausmacht. Der mit der Programmkette NJOY-TRANSX
erzeugte Datensatz zeigte dabei signifikante Unterschiede zu den beiden mit HELIOS aufbe-
reiteten Datensdtzen. Der Neutronenfluss, der mit TransRay und den NJOY-TRANSX-Daten
berechnet wurde, zeigt auffillige Abweichungen zu allen anderen Neutronenfliissen, die ih-
rerseits gut libereinstimmen (Abbildung 38).

Da mit den Vielgruppenwirkungsquerschnitten und den Neutronengruppenfliissen die
gemittelten Querschnitte nach Gleichung (212) bis (215) berechnet werden, werden zwei For-
derungen an den 47-Gruppendatensatz, mit denen die folgenden TransRay-Rechnungen dieses
Kapitels ausgefiihrt werden, gestellt: Um an den dreidimensionalen Problemen, die in Ab-
schnitt 5.4 betrachtet werden, TransRay mit MCNP zu vergleichen, sollte der Fehler durch die
Gruppennédherung in der TransRay-Rechnung moglichst klein gehalten werden, d. h., es sind
erstens die Vielgruppenwirkungsquerschnitte aus der besten problembezogenen Aufbereitung
zu verwenden. Zweitens wird gefordert, dass fiir das einfache 2D-Problem des B&W-UO,
Benchmarks die Fliisse, die TransRay mit dem 47-Gruppendatensatz berechnet, nahezu exakt
mit den Fliissen iibereinstimmen, die mit HELIOS und MCNP berechnet werden. Der
47-Gruppendatensatz nach der Variante B2 aus Tabelle 2 erfiillt diese beiden Forderungen
hinreichend gut.

In Tabelle 4 sind die Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k., und die gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte bei Verwendung der Programme HELIOS, MCNP und
TransRay gegeben. Bei den TransRay2D-Rechnungen sind dabei die Ergebnisse zu sehen fiir
die drei diskutierten 47-Gruppendatensétze. Die Ergebnisse der dreidimensionalen TransRay-
Rechnung wurden mit den HELIOS-Daten erhalten, die von 190 auf 47 Gruppen kondensiert
wurden (Variante B2 aus Tabelle 2). In Tabelle 4 ist zu sehen, dass die gemittelten Zweigrup-
penwirkungsquerschnitte, die mit TransRay2D und TransRay3D mit diesem Datensatz be-
rechnet wurden, sehr gut iibereinstimmen. Diese sehr gute Ubereinstimmung zwischen den
TransRay2D- und TransRay3D-Ergebnissen fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte galt auch, wenn diese Querschnitte entweder mit den 47-Gruppen-Grunddaten (Vari-
ante A aus Tabelle 2) oder mit dem 47-Gruppendatensatz von NJOY-TRANSX berechnet
wurden. Auch die Neutronengruppenfliisse der zwei- und dreidimensionalen Rechnung

stimmten gut liberein. Die entsprechende Abweichung beim Multiplikationsfaktor k., ist gro-
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Ber. Wie in Abschnitt 5.3.1 zu sehen ist, konvergiert der Wert fiir k., langsamer. Die vorge-
stellten Ergebnisse zum B&W-UO, Benchmark belegen, dass TransRay2D und TransRay3D
weitgehend ilibereinstimmende und belastbare Ergebnisse liefern.

In Tabelle 4 stimmen die Ergebnisse der TransRay-Rechnungen mit den HELIOS-
Daten nach Variante B2 am besten mit denen der HELIOS-Rechnung mit 190 Gruppen {iber-
ein. Die entsprechenden Abweichungen zu den HELIOS-Werten liegen unter 1 % bis auf den
Wert fiir voy (1.28 %).

Selbst wenn das MCNP-Ergebnis in Tabelle 4 als Referenzlosung gewahlt wird, so lie-
gen bis auf den Wert fiir vop, nur bei den TransRay-Rechnungen, bei denen die HELIOS-Da-
ten der Variante B2 verwendet wurden, die relativen Abweichungen unter 1 %. Bei vop, liegt
die relative Abweichung unter 2 %. Trotz der Gruppennéherung in TransRay und der Annah-
me (98) in TransRay, dass der Fluss am Rand der Zelle fiir Flugrichtungen, die in die Zelle
fiihren, isotrop ist, stimmen diese TransRay-Ergebnisse gut mit denen von MCNP {iberein.

Der Multiplikationsfaktor, der mit TransRay2D und den NJOY-TRANSX-Daten be-
rechnet wurde, weicht um —793 pcm vom Wert des Experiments ab (kgxp,. = 1). Diese Abwei-
chung ist inakzeptabel.

Am 2D-Problem des B&W-UO, Benchmarks zeigte sich also eine sehr gute Uberein-
stimmung der mit TransRay, HELIOS und MCNP gemittelten Zweigruppenquerschnitte, ins-
besondere wenn flir TransRay die makroskopischen Gruppenquerschnitte nach Variante B2
verwendet wurden. Fiir dieses einfache 2D-Problem ist neben der Ubereinstimmung der
Gruppenfliisse auch die der gemittelten Zweigruppenquerschnitte, die aus diesen Fliissen nach
Gleichung (212) bis (215) berechnet werden, notwendig dafiir, dass im folgenden Ab-
schnitt 5.4 der Unterschied zwischen einer 3D-Aufbereitung und den Ndherungen gemittelter
Zweigruppenquerschnitte untersucht werden kann. Denn erst durch den Abgleich der Daten-
basis ist sicher, dass ein solcher Unterschied nicht durch ungenaue Gruppendaten vorge-
tduscht wird, sondern wirklich eine Folge eines 3D-Effektes ist.

Die mit MCNP berechneten Werte fiir Ko, Giotall, Ototal2, Gabsi> Oabs2, VOr1 und vGp wer-
den aus den Standardausgaben von MCNP erhalten. Fiir die Streuquerschnitte c;; (1, j = 1, 2)
ist dies nicht der Fall.

Fiir die zwei Energiegruppen gelten die beiden Bilanzgleichungen

X
0P +0,,,P =0,,P, +k_l(VGf1cD1 +vo,®,),

- (231)
Oy P, +0,,P,=0,,,0, +lf_2(VGf1(D1 +vo,®,),

o0
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mit den iiber die gesamte Zelle V gemittelten Neutronenfliissen der schnellen und thermi-
schen Gruppe, ®; = Oy, und O, = Oy, die ebenfalls mit den Standardausgaben von MCNP
erhalten werden, und den Gruppenspaltspektren y, =%, und %, =%, aus Gleichung (217).

Da das Spaltspektrum y(7,E) in Gleichung (11) die Wahrscheinlichkeitsdichte der

Verteilung der Energie E der Spaltneutronen am Ort ¥ pro Raumwinkel ist, gilt nach Glei-

chung (217) die Beziehung
%+ =ijdv jdEdex(f,E)+ljdv [dE [ dOQy(F,E) :ijdvjdEdeX(f,E) =1(232)
V A% G=l1 V A% G=2 V A% 0

unabhingig von der Energiegrenze zwischen den beiden Gruppen G =1 und G = 2. Daher

folgt aus den beiden Gleichungen (231) fiir den Multiplikationsfaktor

_ vo P, +vo,,D,

k

0

. (233)
G P +0,D,
Nach Definition ist der Multiplikationsfaktor k gleich dem Verhiltnis der gewonnenen zu den
verlorenen Neutronen. Damit entspricht Gleichung (233) der Definition des Multiplikations-
faktors ko, der Zelle.

Fiir die in der Reaktordynamik oft gebrauchte Aufteilung in nur zwei Gruppen mit so

niedriger Gruppengrenze, dass %, =1 und 7, =0 ist, was sich z. B. auch fiir %, und %, in

Gleichung (220) ergibt, wenn die Vielgruppenspektren y;, entweder mit NJOY-TRANSX

oder mit HELIOS erzeugt und anschlieBend 7%, und 7%, mit der Gruppengrenze bei
E =3.9279 eV berechnet werden, folgt aus (231)

(234)

['e]

1
(q)l _(I)zj (GHZJ_ =040 @ +— (v, @, +VvG,,D,)
) - Kk )
q)l _(I)z

(e)
21
Gasz(D 2

Dies sind zwei Gleichungen mit den beiden Unbekannten c;_,, und o,,, flir die jedoch aus
dem Gleichungssystem (234) keine eindeutige Losung bestimmt werden kann, da die Zeilen-
vektoren der Matrix auf der linken Seite linear abhéngig sind. Ist jedoch eine Unbekannte
gegeben, so folgt die andere aus (234).

Bei der Gruppengrenze von 3.9279 eV kann jedoch nédherungsweise angenommen
werden, dass der Aufstreugruppenwirkungsquerschnitt o,,; =0 cm™ ist. Bei HELIOS 1.8
wird z. B. Aufstreuung nur bis zur Energie E = 3.9279 eV betrachtet. Daher gilt fiir die Rech-

nungen aus Tabelle 4 und in den folgenden Abschnitten, in denen die HELIOS-Daten ver-
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wendet werden, 6,_,; = 0 cm™. Bei der Erzeugung der mikroskopischen Wirkungsquerschnitte
mit dem Programm NJOY wurde Aufstreuung fiir den gesamten Energiebereich betrachtet.
Der Energiebereich von Gruppe 47 bis 24, d. h. von E=0¢V bis E=3.9279 eV (siche An-
hang A - 1), wurde als sogenannter thermischer Bereich behandelt. Der kleine Wert von
oo, = 2.2805E-05 cm’! in Tabelle 4, den TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten berech-
net, resultiert daraus, dass NJOY fiir die Materialbereiche i (i = 1, 2, 3) mikroskopische Streu-

querschnitte G, ,,; # Ocm” berechnet, d. h., Neutronen streuen von der Gruppe 24 (E =

2.3824 eV bis E = 3.9279 eV) hinauf in die Gruppe 23 (E =3.9279 eV bis E =4.4509 eV).
Aus der zweiten Bilanzgleichung in (234) lésst sich demnach ,_,, unter Vernachlés-

sigung der Aufstreuung abschétzen zu

)]
G52 ® Ogpsn EZ . (235)

1

Die erste Bilanzgleichung in (234) kann durch Einsetzen des Wertes von o, als Kontroll-

gleichung verwendet werden. Werden nun die Gleichungen

G = Galbsl + GStreul = Galbsl + G1—)1 + Gl—>2 und

totall (23 6)

GtotalZ = Gasz + GStreuZ = Gasz + G2%1 + 62%2

betrachtet, so folgt unter der erneuten Annahme c,_,; =0 cm'l, dass

G141 =Oypanl — O —O1,,  Und

(237)

G552 = Otgta12 ~ Oapso-

Die angegebenen MCNP-Werte fiir 6,7, 61,1 und o,,; in Tabelle 4 und in allen folgenden

Darstellungen des Kapitels 5 werden nach (235) und (237) berechnet.

Insgesamt lésst sich folgendes Fazit aus den Ergebnissen des Abschnitts 5.3.2 ziehen:

Selbst bei diesem recht einfachen 2D-Problem des B&W-UQO, Benchmarks, bei dem es keine
groflen Flussgradienten gibt, wie zum Beispiel bei den spéter in Abschnitt 5.4.2 betrachteten
Féllen mit Absorbern oder mit Voidbereichen, zeigen sich schon deutliche Unterschiede in
den TransRay-Ergebnissen bei Verwendung unterschiedlicher Datensdtze makroskopischer
Gruppenwirkungsquerschnitte. Bei der Erzeugung dieser Gruppenwirkungsquerschnitte ist die
Selbstabschirmung in Ort und Energie hinreichend genau zu beriicksichtigen. Mit dem HE-
LIOS-Datensatz, der nach Variante B2 (Tabelle 2) erzeugt wurde, stimmten die TransRay-
Ergebnisse am besten mit denen von HELIOS und MCNP iiberein. Dieser wird deshalb im
folgenden Abschnitt 5.4 verwendet. Damit beruhen die weiteren TransRay- und HELIOS-

Rechnungen auf einer einheitlichen Datengrundlage.
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5.4 Zellrechnungen fiir einen Druckwasser-Referenzreaktor

Fiir die Zellrechnungen in diesem Abschnitt werden die Daten im Wesentlichen aus einem
Entwicklungsbericht [16] zu einem Druckwasser-Referenzreaktor entnommen. Dabei werden
die Daten der Kernauslegung fiir den ersten Zyklus verwendet. Es werden die UO;- Brennsté-
be betrachtet, die im Uran eine Anreicherung des Nuklids U-235 von 1.9 % haben. Im Brenn-
stoff wird eine Temperatur von 800 K angenommen und in allen anderen Materialbereichen
eine Temperatur von 587.2 K. Die Borkonzentration im Moderator (boriertes Wasser) betragt
960 ppm. Informationen iiber die verwendeten Bibliotheken fiir die MCNP-Rechnungen und
tiber die betrachteten Materialien sind in Tabelle 5 zusammengestellt.

In diesem Abschnitt werden wiederum fiir alle betrachteten Fille die Ergebnisse der
Programme HELIOS, MCNP und TransRay miteinander verglichen. Die Datenaufbereitung
fiir die TransRay-Rechnungen erfolgt mit HELIOS nach der Variante B2 (Tabelle 2). Die
HELIOS-Rechnungen werden alle mit dem 190-Gruppendatensatz ausgefiihrt.

In Abschnitt 5.4.1 wird zundchst das 2D-Problem des einzelnen unendlich langen
Brennstabelements berechnet. Nach der Uberpriifung des Programms TransRay an zweidi-
mensionalen Problemen werden in Abschnitt 5.4.2 erstmals die dreidimensionalen Probleme
behandelt. Im Anschluss an die Vorbemerkungen zu den Randbedingungen, dem 3D-Geome-
triemodell in TransRay und den verwendeten iiblichen Néherungen zur Berechnung der
gemittelten Zweigruppenquerschnitte werden die beiden folgenden 3D-Félle betrachtet: Der
eingetauchte Regelstab und das Brennstabelement mit der ,,Dampfblase im Moderatorgebiet.
Die Abhangigkeit des Multiplikationsfaktors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungs-
querschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabs beziechungsweise von der Hohe der Dampf-
blase um den Brennstab werden untersucht. Die dreidimensional berechneten Zweigruppen-
querschnitte werden mit den Néherungen, die in den Vorbemerkungen vorgestellt werden,
verglichen. Aus diesem Vergleich wird die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung gemittelter

Zweigruppenwirkungsquerschnitte bewertet.
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Materialzone Materialien Dichte Kerndichten Massenprozent Verwendete MCNP-Bibliotheken
(mit verwende- in g/cm’ in 10**/cm’ Temp. in K
ter Temperatur) (Quelle, Jahr)

Brennstoff UO; 10.96 theor. U-235: 4.30689E-04 U-235: 1.6748 % U-235 800 (B-VI1.2, 89)
(800 K) (U-2351.9 % wt 10.412 (95 %) U-238: 2.19563E-02 U-238: 86.4734 % U-238 800 (B-V1.2, 93)
angereichert) 10.0368 (ver- O-nat: 4.47739E-02 O-nat: 11.8518 % O-16 880.8 (B-V.0, 72)
schmiert)
Brennstabhiille Zirkonium pz: = 6.51 g/cm’ Zr-nat: 4.29758E-02 Zr-nat: 100 % Zr-nat 587.2 (B-V:X-5, 76)
(587.2 K) Zr
Fiihrungsrohr
(587.2 K)

Moderator Boriertes Wasser 0.70472 H-nat: 4.70694E-02 H-nat: 11.1791 % H-1 587.2 (B-V.0, 77)
(587.2 K) (Borkonzentration (p = 153.24 bar, O-nat: 2.35347E-02 O-nat: 88.7249 % S(a,B): H-1 in 600 (ENDF, 85)
960 ppm) T=310.1°C) B-10: 7.49937E-06 B-10: 0.0177 % leichtem Wasser

B-11: 3.01859E-05 B-11: 0.0783 % O-16 587.2 (B-V.0, 72)
B-10 587.2 (B-V.0, 77)
B-11 293.6 (B-VI.0, 89)
Absorberstab Ag, In, Cd 10.17 Ag-107: 2.31213E-02 Ag-nat: 80 % Ag-107 293.6 (B-VI.0, 83)
(587.2 K) 9.9864 Ag-109: 2.14809E-02 Ag-109 293.6 (B-VI.0, 83)
(verschmiert) In-nat: 7.85671E-03 In-nat: 15 % In-nat 293.6 (B-VI1.0, 90)

In-113: 3.37053E-04

In-115: 7.51966E-03
Cd-nat: 2.67498E-03 Cd-nat: 5% Cd-nat 300 (LLNL, <92)
Absorberstahl- SS347 7.9 Fe-nat: 5.82280E-02 Fe-nat: 68.35 wt % Fe-nat 300 (T2:X-5, 89)
hiille Cr-nat: 1.59205E-02 Cr-nat: 17.40 wt % Cr-nat 293.6 (B-V.0, 77)
(587.2K) Ni-nat: 9.48362E-03 Ni-nat: 11.70 wt % Ni-nat 293.6 (B-V.0,77)
Mn-55: 1.72329E-03 Mn-55: 1.99 wt % Mn-55 293.6 (B-VI.0, 88)

N: 1.73226E-03 N: 0.51 wt% N-14 293.6 (T-2,92)

Summe=99.95 wt %

Tabelle 5: Verwendete Materialdaten fiir die Rechnungen zum Druckwasser-Referenzreaktor.
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5.4.1 Berechnung des einzelnen unendlich langen Brennstabelements (2D-Problem)

Abbildung 5 auf Seite 12 zeigt einen horizontalen Querschnitt durch das im Folgenden be-
trachtete Brennstabelement des Druckwasser-Referenzreaktors, fiir das die Mal3e der Materi-
alzonen des Brennstoffs, der Hiille und des Moderators angegeben sind. Wie das B&W-UO;-
Brennstabelement aus Abbildung 25 wurde das Brennstabelement aus Abbildung 5 dadurch
erhalten, dass der Spalt zwischen den Brennstoffpellets und der Hiille des eigentlichen Brenn-
stabelements nicht beriicksichtigt und der Brennstoff gleichmifBlig iiber die Bereiche des
Brennstoffs und des Spalts verschmiert wurde.

Bei der Berechnung eines solchen Brennstabelements in einem Bereich, der in allen
drei Raumrichtungen weit genug vom Rand des Reaktors entfernt ist, kann ndherungsweise
das unendliche Brennstabelement angenommen werden. Das heif3t, dass das einzelne Brenn-
stabelement in diesem Bereich in allen drei Raumrichtungen mit Reflexionsrandbedingungen
behandelt wird. Da die Material- und Geometriebedingungen des Brennstabelements unab-
hiangig von der vertikalen Richtung sind, handelt es sich um ein zweidimensionales Problem.

Das Problem wurde mit TransRay zwei- und dreidimensional berechnet, um nochmals
beide Varianten TransRay2D und TransRay3D zu iiberpriifen. Die Ergebnisse der HELIOS-,
MCNP- und TransRay-Rechnungen fiir den Multiplikationsfaktor k., und die gemittelten

Zweigruppenwirkungsquerschnitte stehen in Tabelle 6. Die relativen Abweichungen der

TransRay2D TransRay3D MCNP HELIOS
Wert mit rel. Abwei- | Wert mit rel. Abwei- | Wert mit rel. Abwei-
chung zum HELIOS- | chung zum HELIOS- | chung zum HELIOS-
Wert Wert Wert

ke, | 1.0701E+00 |-0.21% | 1.0748E+00 | 0.23%| 1.0738E+00| 0.13% | 1.0724E+00
Gl | S-1171E-01 |-0.03%| 5.1187E-01 | 0.01%| 5.0557E-01 [-1.22%| 5.1184E-01
Giotan | 1.1591E+00 | -0.10% | 1.1598E+00 | -0.04% | 1.1405E+00(-1.70% | 1.1603E+00
st | 8-9840E-03 | 0.93% | 8.9830E-03 | 0.92%| 8.9100E-03| 0.10% | 8.9009E-03
Gabs2 | 5-8946E-02 | 0.12% | 5.8924E-02 | 0.08% | 5.8201E-02|-1.15%| 5.8877E-02
11 | 4.8528E-01 |-0.02% | 4.8541E-01 | 0.00% | 4.7917E-01 |-1.28% | 4.8539E-01
Gy | 1.7444E-02 |-0.55% | 1.7474E-02 |-0.38% | 1.7484E-02 [-0.32% | 1.7540E-02
621 | 0.0000E+00 0.0000E+00 0.0000E+00
o5 | 1.1002E+00 |-0.11% | 1.1009E+00 |-0.04% | 1.0823E+00 |-1.73% | 1.1014E+00
vor, | 4.9501E-03 | 0.81% | 4.9501E-03 | 0.81%| 4.9600E-03| 1.01%| 4.9104E-03
vor, | 7.8850E-02 | 0.20% | 7.8789E-02 | 0.12% | 7.7700E-02|-1.26% | 7.8695E-02

Tabelle 6: Vergleich der mit TransRay zwei- und dreidimensional, mit HELIOS und mit
MCNP berechneten Werte fiir k,, und fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungs-
querschnitte (in cm™, 1: schnelle Gruppe, 2: thermische Gruppe, Gruppengrenze
bei 3.9279 eV) fiir das einzelne unendlich lange Brennstabelement.
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TransRay-Ergebnisse zu den HELIOS-Ergebnissen liegen unter 1 %. Bei den Absorptions-
und Produktionsquerschnitten sind die relativen Abweichungen fiir die schnelle Gruppe gro-
Ber als die fiir die thermische Gruppe. Insbesondere fillt auf, dass die TransRay-Werte fiir
voy wie in Tabelle 4 fiir das B&W-UO, Benchmark (Spalte: HELIOS Variante B2 (von 190
auf 47 Gruppen kondensierte Daten)) deutlich ndher am MCNP-Wert liegen als an dem von
HELIOS.

Bisher wurde das Programm TransRay an den beiden zweidimensionalen Problemen
des B&W-UO,-Brennstabelements und des einzelnen unendlich langen Brennstabelements
des Druckwasser-Referenzreaktors iiberpriift. Dabei stimmen die Ergebnisse von TransRay2D
und TransRay3D gut liberein und TransRay stimmt gut mit HELIOS und MCNP iiberein. Als
Fazit dieser Verifikation von TransRay lésst sich formulieren, dass TransRay und die verwen-

dete Datenbasis fiir die nun folgenden Untersuchungen von 3D-Zelleffekten geeignet sind.

5.4.2 Berechnung von 3D-Problemen

In der Einleitung auf Seite 4 wurden die beiden Hauptaufgaben dieser Arbeit formuliert. Bis-
her wurde die erste Aufgabe bearbeitet einschlieflich der Verifikation von TransRay. Nun
wird die zweite Aufgabe behandelt. Bevor die 3D-Probleme untersucht werden, werden Be-
merkungen zu folgenden Punkten vorangestellt:

1) den Randbedingungen fiir die Zellrechnungen,

2) dem 3D-Geometriemodell, das in TransRay verwendet wird, und

3) den iiblichen Nédherungen zur Berechnung der gemittelten Zweigruppenquerschnit-

te, mit denen in den darauffolgenden Abschnitten die dreidimensional berechneten

Zweigruppenquerschnitte verglichen werden.

5.4.2.1 Vorbemerkungen

1) Die Randbedingungen fiir die Zellrechnungen:

Eine horizontale Ebene des Druckwasser-Referenzreaktors wie in Abbildung 9 sei parallel zur
x-y-Ebene. In einer solchen Ebene ist die Querschnittsfliche eines Brennelements ein Quadrat
(siehe Abbildung 6 und 9) mit einer Kantenldnge von 21.42 cm. Die vertikale Richtung des
Reaktors sei die z-Richtung. Ublicherweise wird der Reaktorkern in ein dreidimensionales
rechtwinkliges Gitter unterteilt und das Neutronenfeld fiir dieses Raumgitter berechnet. Damit
ist jedes Element V in der rdumlichen Diskretisierung des Reaktorkerns ein Quader.

Nach Abschnitt 2.1 wird der Neutronentransport im gesamten Reaktorkern in drei Stu-

fen berechnet. In Stufe 2 werden mit sogenannten Zellcodes fiir jedes V und fiir unterschiedli-
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che Reaktionen r die Wirkungsquerschnitte o, berechnet, die auf wenige Energiegruppen G

kondensiert und {iber V homogenisiert sind. In Stufe 3 wird mit diesen o, das Neutronen-

feld des gesamten Reaktorkerns berechnet.

StandardmiBig berechnen die Zellcodes den Neutronentransport zweidimensional,
d. h., das Neutronenfeld wird jeweils fiir einen horizontalen Schnitt eines Raumelements V
ermittelt. In dieser Arbeit wird in 2D diese Schnittfliche von V als Zelle bezeichnet. Das
heiflt, die 2D-Zelle ist ein Teil eines Brennelements, ein ganzes Brennelement wie in Abbil-
dung 6 oder eine Anordnung aus mehreren Teilen von Brennelementen oder ganzen Brenn-
elementen in der horizontalen Ebene des Reaktorkerns. In Analogie zur 2D-Zelle im Zweidi-
mensionalen ist im Dreidimensionalen eine 3D-Zelle ein Raumelement V.

Zur Vereinfachung werden fiir die 2D-Zelle fiir die Fliche A und die Randkurve L die
Bezeichnungen V und S der 3D-Zelle verwendet. Zur Berechnung des Neutronenfeldes in der

Zelle V wird am Rand S der Zelle der Strom pro Flache J (7) der eintretenden Neutronen aus

Gleichung (99) benoétigt. Befindet sich S nicht am duBleren Rand des Reaktorkerns und wurde
der gesamte Reaktorkern noch nicht in Stufe 3 berechnet, so ist dieser Strom unbekannt.

In 2D wird eine horizontale Ebene des Reaktorkerns als die x-y-Ebene betrachtet. Die
2D-Zellcodes nehmen in der Regel an den vier AuBlenseiten der 2D-Zelle in der x-y-Ebene
Reflexionsrandbedingungen an. Ist der betrachtete Bereich der 2D-Zelle weit genug vom
Rand des Reaktorkerns in der x-y-Ebene entfernt, so ist das berechnete Neutronenfeld der
einzelnen 2D-Zelle mit Reflexionsrandbedingungen in vielen Féllen eine gute Nédherung fiir
das Neutronenfeld in diesem Bereich des Reaktorkerns.

In dieser Arbeit wird dieses Verfahren fiir die 2D-Zelle auf die 3D-Zelle tlibertragen,
d. h., alle betrachteten 3D-Zellen werden mit Reflexionsrandbedingungen an den 6 Auf3enfla-
chen der 3D-Zelle behandelt. Damit werden mit TransRay die 2D- und die 3D-Zellen nach
der in Abschnitt 3.3.2.1 beschricbenen Methode berechnet, d. h. als Zelle im unendlichen Git-
ter gleicher Zellen.

Fir den Nettostrom durch den Rand S der Zelle,

Jos= j J (f)dS= j J,()-J_(f)dS, (238)

wobei J (T) aus Gleichung (106) der Strom der austretenden Neutronen pro Flache ist, folgt
aus den Reflexionsrandbedingungen (105), dass J,s =0 s ist. In der Regel ist der fiir die ein-
zelne Zelle mit Reflexionsrandbedingungen berechnete Multiplikationsfaktor k., ungleich 1.

Da der Reaktor kritisch ist, gilt fiir den Multiplikationsfaktor des Reaktors nach (83) ke =1
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und im stationdren Zustand des Reaktors werden durch den Rand des Bereichs der Zelle im
Reaktorkern fiir k,, > 1 mehr Neutronen diesen Bereich verlassen als eintreten und fiir k., < 1
mehr Neutronen in diesen Bereich eintreten als ihn verlassen. Damit gilt fiir den Nettostrom
durch den Rand des Bereichs der Zelle im Reaktorkern

J Reaktor
n,S

{> 0s' firk, >1, 239)

<0s’ fiirk, <1.

Im 2D-Programm HELIOS kann die Beziehung (239) fiir die 2D-Zelle beriicksichtigt werden,
indem das Neutronenfeld, das fiir die einzelne Zelle mit Reflexionsrandbedingungen berech-
net wird, korrigiert wird. Das korrigierte Neutronenflussspektrum wird als kritisches Neutro-
nenflussspektrum bezeichnet [55, 57]. Grundsétzlich kann nach diesem Verfahren auch das
Neutronenfeld der 3D-Zelle korrigiert werden. In MCNP und TransRay ist eine solche Kor-
rektur nicht vorgesehen. In dieser Arbeit wird mit HELIOS das Neutronenfeld der einzelnen
2D-Zelle mit Reflexionsrandbedingungen berechnet und anschlieBend nicht korrigiert.

Fiir die Berechnung des gesamten Reaktorkerns mit dem Programm DYN3D [21, 22]
ist es iiblich, dass jedes Raumelement V ein Hohenabschnitt eines Brennelementes ist. Da
DYN3D zur Berechnung des Neutronenfeldes die nodale Methode verwendet, wird ein
Raumelement auch als ein Node bezeichnet. Ein Node V hat somit in der x- und in der
y-Richtung die Kantenlidnge eines Brennelements von 21.42 cm. Fiir die z-Richtung, d. h. fiir
die Hohe H des Nodes V, ist es in DYN3D iiblich, eine Liange derselben Grof3enordnung zu
verwenden, z. B. H =24 cm. Ist ein Node ein Hohenabschnitt eines ganzen Brennelements, so

wird dieses Node nachfolgend als Brennelement-Node bezeichnet.

In den folgenden Abschnitten werden die zwei 3D-Fille des eingetauchten Regelsta-
bes und des Brennstabelements mit der ,,Dampfblase* im Moderatorgebiet untersucht. Fiir die
TransRay-Rechnungen wird in beiden Féllen fiir die 3D-Zelle eine Hohe von 24 cm verwen-
det. In der x-y-Ebene wird jedoch nur ein Teil des Brennelements berechnet, so dass der Re-
chenaufwand fiir die 3D-Fille deutlich geringer wird, als wenn das gesamte Brennelement in
der x-y-Ebene berechnet werden wiirde. Dies dient dazu, durch den Vergleich der TransRay-
mit den MCNP-Ergebnissen das Programm TransRay3D vorerst an weniger umfangreichen
3D-Problemen zu verifizieren.

Beim eingetauchten Regelstab werden die drei 3D-Probleme des Y4, 2 und % einge-
tauchten Regelstabs untersucht. Abbildung 23 zeigt zwei horizontale Schnitte durch die
3D-Zelle, und zwar einen in einer Hohe, in der sich der Regelstab befindet (Abbildung 23 a)),
und einen in einer Hohe, in der sich der Regelstab nicht befindet (Abbildung 23 b)). In Abbil-
dung 22 ist ein vertikaler Schnitt durch die 3D-Zelle fiir den halb eingetauchten Regelstab zu
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sehen. Die 3D-Zelle des ", 2 und % eingetauchten Regelstabs hat demnach die Mal3e
3.78 cm in x- und y-Richtung und 24 cm in z-Richtung. Diese 3D-Zellen sind ein vereinfach-
tes Modell fiir einen 24 cm hohen Abschnitt eines ganzen Brennelements, in das die 25 Re-
gelstidbe eingefahren sind (siehe auch Abbildung 6) und in dem diese Regelstibe zu Y4, 72
bzw. % in diesen Hohenabschnitt eingetaucht sind. Dieses Modell sei Modell 1.

Der Einfluss der Reflexionsrandbedingungen an den beiden AuBenflichen der
3D-Zellen in z-Richtung bei Modell 1 wird im Vergleich zu einem zweiten Modell darge-
stellt, das in z-Richtung realistischer ist. In diesem Modell 2 wird die 3D-Zelle des halb ein-
getauchten Regelstabs aus Abbildung 22 betrachtet, die statt H; = 24 cm eine Hohe von Hy =
420 cm hat, wobei Hr die Hohe des Reaktorkerns ist. Oberhalb und unterhalb dieser Zelle ist
eine Wasserschicht von je 15 cm (siche auch Abbildung 39). Die gesamte Zelle des zweiten
Modells hat demnach in x- und y-Richtung eine Liange von 3.78 cm und eine Hohe von H, =
450 cm. In vertikaler Richtung sei das untere Ende des Regelstabs bei z = 0. Damit erstreckt
sich die Zelle von =225 cm < z £ 225 c¢m, wobei im Bereich —225 cm <z <-210 cm Modera-
tor, —210cm < z< 0 cm der Querschnitt der Zelle der aus Abbildung 23 b), 0 cm< z<
210 cm der Querschnitt der Zelle der aus Abbildung 23 a) und im Bereich 210 cm < z <
225 cm Moderator ist (Abbildung 39). An den 4 Aullenfldchen in x- und y-Richtung werden

225 <«—— Moderator oberhalb

200 1 des Reaktorkerns

(2]

§ 175
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Abbildung 39: Mit MCNP berechneter normierter Neutronenfluss (siche Text S. 129)
der schnellen und thermischen Gruppe iiber die vertikale Richtung des Reaktors fiir die
3D-Zelle des Regelstabes mit den 8 Nachbarbrennstéiben des Modells 2 (siche Text).
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Reflexions-, an den 2 AuBenfldchen in z-Richtung Vakuumbedingungen angenommen, d. h.,

fiir diese 2 Seiten gilt fiir den Strom der eintretenden Neutronen pro Flidche J_(f) =0cm™s™.

Als Néherung wird in Modell 2 fiir den Moderator {iberall in der Zelle dieselbe Tem-
peratur 587.2 K und fiir den Regelstab iiber die Linge von 210 cm dieselbe Materialzusam-
mensetzung aus Ag, In und Cd angenommen (siche Tabelle 5). Im eigentlichen Reaktor er-
hoht sich die Moderatortemperatur vom Eintritt in den Reaktorkern bis zum Austritt aus dem
Reaktorkern im Mittel um 35 K und der Regelstab besteht im unteren Bereich, der eine Linge
von 100 cm hat, aus Ag, In und Cd und im oberen Bereich aus B4C, der eine Linge von
311 cm hat. Diese beiden Nédherungen spielen hier allerdings keine Rolle, da mit dem Mo-
dell 2 im Vergleich zu Modell 1 nur der Einfluss unterschiedlicher Randbedingungen an den
beiden AuBlenflichen der Zellen in z-Richtung untersucht werden soll.

Mit MCNP wurde fiir die Zelle des zweiten Modells der mittlere Neutronenfluss auf
der Fliche in Abbildung 23 a) und b) der schnellen Gruppe G=1(3.9726 ¢V bis
20 MeV)und der thermischen Gruppe G =2 (0eV bis 3.9726 ¢V) fiir unterschiedliche
z-Koordinaten berechnet. Diese mittleren Neutronenfliisse auf den Flichen, die mit dem sel-
ben Faktor normiert wurden, sind in Abbildung 39 gegeniiber der z-Koordinate dargestellt.
Abbildung 39 zeigt, dass der schnelle und der thermische normierte Neutronenfluss am unte-
ren Rand fast Null sind, zwischen unterem Rand und dem unteren Ende des Regelstabs die
Form einer halben Periode einer Sinuskurve haben und oberhalb des unteren Regelstabendes
weiter abfallen, bis sie bei z ~ 40 cm nahezu Null sind.

Entsprechend wurden mit MCNP diese mittleren Neutronenfliisse fiir die 3D-Zelle des
Y4, Y2 und ¥4 eingetauchten Regelstabes des Modells 1 mit der Hohe H; = 24 cm und Reflexi-
onsrandbedingungen an den 6 Auenseiten berechnet. Das heif3t, es wurden fiir den %, 2 und
% eingetauchten Regelstab die entsprechenden Hohenbereiche —18 cm<z< 6 cm, —12 cm <
z< 12 cm und —6 cm <z < 18 cm aus Abbildung 39 betrachtet. Der schnelle und der thermi-
sche Fluss des ersten Modells in diesen drei Bereichen wird in Abbildung 40 mit dem schnel-
len und thermischen Neutronenfluss des zweiten Modells aus Abbildung 39 fiir den Bereich
—18 cm <z < 18 cm verglichen. Die Fliisse sind so normiert, dass die Werte der Kurven am
Mittelpunkt der 3D-Zelle des ersten Modells bei z = —6 cm fiir den "4, bei z = 0 cm fiir den 2
und bei z = 6 cm fiir den % eingetauchten Regelstab gleich 1 sind.

In Abbildung 40 ist jeweils der Bereich fiir die 3D-Zelle des Modells 1 markiert. Die
Werte an den beiden AuBlenflichen in z-Richtung, an denen Reflexionsrandbedingungen an-
genommen werden, wurden vom Programm MCNP nicht berechnet. In z-Richtung verlaufen

in diesen Bereichen die Kurven des ersten Modells alle flacher als die des zweiten Modells.
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Modell 2 entspricht einem Reaktorkern, der in allen Brennelementen Regelstéibe hat. In Ab-
bildung 9 sind die Brennelemente, in die die Regelstibe eingefahren werden konnen, mit ei-
nem blauen Punkt markiert. Demnach ist der Reaktor so konzipiert, dass in den vier Brenn-

elementen, die an die Aullenseiten eines Brennelementes grenzen, in das Regelstdbe eingefah-
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Abbildung 40: Mit MCNP berechneter normierter Neutronenfluss (sieche Text S. 129) der
schnellen und thermischen Gruppe tlber die vertikale Richtung des Reaktors fiir die
3D-Zelle des Regelstabes mit den 8 Nachbarbrennstiben der Modelle 1 und 2 (siehe Text).
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ren werden konnen, keine Regelstdbe sind. Dadurch fliegen aus den benachbarten Brennele-
menten oberhalb der unteren Regelstabenden mehr Neutronen in das Brennelement mit Re-
gelstdben, als im zweiten Modell angenommen werden. Deshalb ist im Bereich der unteren
Regelstabenden der tatsdchliche Gradient des Neutronenflusses in z-Richtung kleiner und der
flachere Verlauf der Kurven in Abbildung 40 fiir die Zellen mit Reflexionsrandbedingungen
in z-Richtung ist realistischer als die Kurvenverldufe fiir die Zelle des zweiten Modells.

Da die Querschnittsmittelung in (212) bis (215) ein flussgewichteter Mittelwert fiir die
Wirkungsquerschnitte der Zelle ist, wiirde Modell 2 den Einfluss der Regelstibe auf die be-
nachbarten Brennelemente ohne Regelstibe unterschitzen. Demgegeniiber erhoht Modell 1,
das Reflexionsrandbedingungen in z-Richtung verwendet, den Einfluss der Regelstibe,
d. h., korrigiert Modell 2 in die richtige Richtung. In diesem Sinne sind Reflexionsrandbedin-
gungen, die iiblicherweise bei 2D-Zellrechungen in der x-y-Ebene angenommen werden, auch
in z-Richtung fiir die 3D-Zellrechungen beim dem Fall eingetauchter Regelstéibe zu vertreten.

Als zweites 3D-Problem wird Void, d. h. Vakuum oder Dampf, um einen Brennstab
untersucht. Dies ist ein Modell fiir eine Dampfblase im Moderatorgebiet. Im ersten Modell
wird ein Brennstabelement mit den acht ndchsten Nachbarbrennstabelementen betrachtet. Der
Moderator um den Brennstab des mittleren Brennstabelements wird dabei in der Hohe zu Y,
%2 und % durch Vakuum ersetzt. Im zweiten Modell wird ein einzelnes Brennstabelement be-
trachtet, in dem der Moderator um den Brennstab in der Hohe zu %, 2 und % durch Void er-
setzt wird.

Fiir das erste Void-Modell zeigt Abbildung 41 zwei horizontale Schnitte durch die
3D-Zelle, und zwar einen in einer Hohe, in der sich kein Vakuum befindet (Abbildung 41 a)),
und einen in einer Hohe, in der sich Vakuum befindet (Abbildung 41 b)). In Abbildung 42 ist
ein vertikaler Schnitt durch die 3D-Zelle zu sehen, in der der Moderator des zentralen Brenn-
stabes bis zur halben Héhe durch Vakuum ersetzt ist. Die 3D-Zelle mit Vakuum hat demnach
die selben Maf3e wie die 3D-Zelle des eingetauchten Regelstabes, und zwar 3.78 cm in x- und

y-Richtung und 24 cm in z-Richtung.

. Brennstoff . Brennstoff
@ Hile @ Hile
3.78 cm
. Moderator ‘ Moderator
Q Vakuum

a) b)

Abbildung 41:a) 3x3 Brennstabelemente, b) Brennstab von Vakuum umgeben mit 8
Nachbarbrennstiben.
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3.78 cm 4‘
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Die entsprechenden Abbildungen der 3D-Zelle fiir
das zweite Void-Modell sind die Abbildungen 43 und 44.
Die 3D-Zelle dieses Modell hat demnach die Malle
1.26 cm in x- und y-Richtung und 24 cm in z-Richtung.
Somit erhoht sich gegeniiber dem ersten Void-Modell der
relative Anteil des Voids am gesamten Volumen der Zelle.

Die 3D-Zellen mit Void sind ein vereinfachtes
Modell fiir einen 24 cm hohen Abschnitt eines ganzen
Brennelements, in dem keine Regelstibe und im Modera-
tor Dampfblasen sind. Das zweite Void-Modell ist dabei
der Grenzfall, bei dem alle Stdbe des Brennelements in
einer Hohenschicht nur von Void umgeben sind. Wenn in
DYN3D ein Node in der rdumlichen Diskretisierung des
Reaktorkerns ein Hohenabschnitt eines Brennelements ist,
sind die Reflexionsrandbedingungen an den 6 Aullenseiten
der 3D-Zelle ein umso besseres Modell fiir den Bereich
des Nodes im Reaktorkern, je groBer der Bereich um das
Node ist, in dem in den benachbarten Nodes in x-, y- oder
z-Richtung ein dhnlicher Dampfblasen-Anteil ist.

Die Verwendung von Reflexionsrandbedingungen
an den Node-Aufenflachen, die sich im Inneren des Reak-
torkerns befinden, ist eine Ndherung. Mit dieser Nidherung

werden in der 2. Stufe zur Berechnung des gesamten Re-

aktorkerns die Wirkungsquerschnitte oY ; durch Homo-

genisierung der Teilvolumina v; iiber das Node V und
Kondensation vieler Gruppen g auf wenige Gruppen G
bestimmt. Der Fehler dieser Néherung setzt sich in der 3.
Stufe fort, in der der gesamte Reaktorkern mit realisti-
schen Randbedingungen am &ulleren Rand und mit diesen
Wirkungsquerschnitten innerhalb der Nodes berechnet

wird. Dieser Fehler kann reduziert werden, indem zwi-

Abbildung 42: Brennstabelement mit Vakuum statt Moderator bis zur halben Hohe mit 2
benachbarten Brennstabelementen (verhéltnisgleich; vertikaler Schnitt); ent-
sprechend der Geometrieeingabe in TransRay mit Unterteilung in 4 Hohen-

schichten.
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@ Brennstoff
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Abbildung 43: a) Brennstabelement, b) Brennstabelement mit Void statt Moderator.

schen den Stufen 2 und 3 iteriert wird, d. h., die durch eine Node-AuBlenfldche, die nicht am

duBeren Rand des Reaktorkerns liegt, eintretenden Strome werden in Stufe 3 berechnet und

anschliefend in Stufe 2 verwendet, usw.. Die Strdme pro Fliche sind allerdings iiber die Au-

Benfliche gemittelt und nur fiir wenige Gruppen G gegeben. Daher miissten fiir die erneute

1.26 cm}—{

I |

cm

Anwendung der Stufe 2 diese Strome auf der AuBenflidche ,.entmittelt™

und auf die Gruppen g ,,entkondensiert” werden. Die resultierenden Stro-
me 3_ konnen dann z. B. in die Gleichung (177 a) eingesetzt werden, um

aus dieser Gleichung die Fliisse zu bestimmen. Zusétzlich erfordert diese
Iteration einen sehr hohen Rechenaufwand.

Weniger aufwendig und in der Regel ausreichend genau ist das iib-
liche Verfahren, bei dem die Stufen 2 und 3 nur einmal ausgefiihrt wer-
den, wobei in Stufe 2 fiir die Nodes, die sich innerhalb des Reaktorkerns
befinden, das Neutronenfeld unter Verwendung von Reflexionsrandbe-
dingungen moglichst genau bestimmt wird. Eine bessere Genauigkeit fiir
das Neutronenfeld im Node V wird z. B. dadurch erhalten, dass mit einer
Zellrechnung in Stufe 2 das Neutronenfeld in einem Bereich U bestimmt
wird, der V enthilt, d. h. V < U, und dieses Neutronenfeld im Bereich V
betrachtet wird. Damit ist der Einfluss der Umgebung des Nodes V, d. h.
U ohne V, beriicksichtigt. Zusétzlich kann das kritische Neutronenfluss-
spektrum [55, 57] fir V bzw. U berechnet werden, das beriicksichtigt,
dass der Nettostrom durch den Rand des Bereichs der Zelle V bzw. U im

Reaktorkern nach Beziehung (239) ungleich Null ist. Mit dem genaueren

Neutronenfeld werden dann die Querschnitte oy erzeugt und anschlie-

Bend wird mit diesen Querschnitten der gesamte Reaktorkern in Stufe 3

berechnet.

Abbildung 44: Brennstabelement mit Void statt Moderator bis zur halben Hohe (verhélt-
nisgleich; vertikaler Schnitt); entsprechend der Geometrieeingabe in
TransRay mit Unterteilung in 4 Héhenschichten.
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2) Das 3D-Geometriemodell in TransRay:

Jede dreidimensionale Zelle, deren Geometrie oder Materialzusammensetzung von der verti-
kalen Richtung abhingt, wird in Hohenschichten unterteilt. Die Schichten werden so gewéhlt,
dass innerhalb jeder einzelnen Schicht keine z-Abhdngigkeit mehr besteht und sich somit das
Problem in jeder Schicht auf ein Zweidimensionales reduziert. Diese Unterteilung ist notwen-
dig, da die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte mit dem Programm HELIOS auf-
bereitet werden, welches nur zweidimensionale geometrische Anordnungen berechnen kann.
Die Abbildungen 22, 42 und 44 zeigen flir den 3D-Testfall des halb eingetauchten Regelstabs
und fir die beiden 3D-Testfille, bei denen der Moderator um den Brennstab bis zur halben
Hohe durch Void ersetzt ist, einen vertikalen Querschnitt durch die 3D-Zelle, die in vier Ho-
henschichten von jeweils 6 cm unterteilt ist.

Allerdings sind die TransRay-Ergebnisse abhdngig von der gewidhlten Unterteilung in
Hoéhenschichten. Es muss also vorher iiberlegt werden, welche Hohenunterteilung physika-
lisch sinnvoll ist. Wie bereits in Abschnitt 5.2 gesagt wurde, miissten die Eingangsdaten fiir
eine 3D-Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional autberei-
tet werden oder es miisste zumindest zwischen HELIOS und TransRay iteriert werden. Die
TransRay-Ergebnisse in Abschnitt 5.4 zeigen jedoch bei den gewihlten Unterteilungen aus
Abbildung 22, 42 und 44 in vier Hohenschichten von jeweils 6 cm eine gute Ubereinstim-
mung mit den MCNP-Ergebnissen.

Beim Void-Testfall fiihrte eine Unterteilung der 24 cm hohen Zelle in kleinere Hohen-
schichten, zum Beispiel zwdlf 1 cm-Hhenschichten am Ubergangsbereich vom Void zum
Moderator statt der beiden mittleren 6 cm-Hohenschichten in Abbildung 42 und 44, zu
schlechteren TransRay-Ergebnissen. Dies ist insofern verstidndlich, als unter- und oberhalb
der Voidgrenze in den sechs 1 cm-Hohenschichten dieselben Gruppenwirkungsquerschnitte
verwendet werden wie in der entsprechenden 6 cm-Hohenschicht, da diese Hohenschichten in
der x-y-Ebene, in der die 2D-Datenaufbereitung der Querschnitte erfolgt, dieselbe Geometrie
und Materialzusammensetzung haben. In der eigentlichen 3D-Voidzelle sind jedoch die Quer-
schnitte in den Hohenschichten unter- und oberhalb der Voidgrenze nicht gleich. Die Summe
der Fehler zwischen den tatsdchlichen und den berechneten Gruppenquerschnitten ist offenbar
in den sechs 1 cm-Hohenschichten groBer als der entsprechende Fehler in der jeweiligen
6 cm-Hohenschicht. Demnach scheint sich der Fehler in den Querschnitten {iber den groBeren
Raumbereich der 6 cm-Hohenschicht herauszumitteln. Die Schichten diirfen auch nicht zu
grof} gewidhlt werden, da ansonsten das dreidimensionale Neutronenfeld in der Zelle nicht

ausreichend genau beschrieben wird.
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Der Einfluss der Unterteilung der Zelle wird in dieser Arbeit nicht weiter untersucht.
Die Ergebnisse in Abschnitt 5.4.2, fiir deren Berechnung die Unterteilungen aus Abschnitt 5.1
verwendet werden, sind qualitativ ausreichend, um mit TransRay Aussagen zu machen {iber
den Einfluss von 3D-Effekten auf die Berechnung des Multiplikationsfaktors k., und der ge-
mittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte einer heterogenen Zelle mit Regelstdben oder

Voidbereichen.

3) Die Niherungen fiir die gemittelten Querschnitte:

Folgende Néherungen zur Berechnung der gemittelten Zweigruppenquerschnitte werden fiir
die beiden 3D-Probleme des eingetauchten Regelstabes und des Brennstabelements mit der
Damptblase im Moderatorbereich betrachtet:

a) Lineare bzw. ,,geometrische* Interpolation,

b) Interpolation mit Flusswichtung,

¢) Homogenisierung.

Die 2D-Niherung a) ist die einfachste Néherung. Sie wird oftmals als grobe Abschét-
zung verwendet, d. h., die in 2D-Rechnungen gemittelten Querschnitte der 2D-Fille werden
lediglich linear interpoliert. Die 2D-Félle der beiden 3D-Probleme, die in dieser Arbeit be-
handelt werden, sind der gezogene und der vollstindig eingetauchte Regelstab bzw. der
Brennstab, der nur mit Moderator und nur mit Void umgeben ist.

Die Naherung b) ist keine reine 2D-Ndherung, da in ihr eine zusitzliche 3D-Rech-
nung, in der Regel in grober Orts- und Energiediskretisierung, ausgefiihrt wird, d. h., die Zelle
ist in wenige Teilvolumina unterteilt und der Energiebereich in wenige Gruppen. Sie wird
iiblicherweise beim Fall eingetauchter Regelstibe angewandt. Die Ndherung b) wird in dieser
Arbeit nur mit TransRay berechnet. Dabei wird die Zelle in zwei Volumina unterteilt und fiir
den gesamten Energiebereich werden zwei Gruppen verwendet. Mit HELIOS kann die Néhe-
rung b) nicht behandelt werden, da HELIOS ein 2D-Code ist und der Neutronentransport mit
fest vorgegebener Anzahl an Gruppen berechnet wird. In der Version HELIOS 1.8 sind dies
entweder 190 oder 47 Gruppen. In MCNP kann die Ndherung b) mit der Monte-Carlo-
Methode mit Punkt- und Gruppendaten berechnet werden. MCNP besitzt einen
30-Gruppendatensatz fiir Neutronen. Andere Gruppendatensidtze mit beliebiger Gruppenan-
zahl konnen eingelesen werden.

Die 2D-Nédherung c) wird allgemein als einfache Ndherung verwendet, wenn die Ge-
ometrie und Materialzusammensetzung der Zelle im Wesentlichen unabhéngig von der verti-
kalen Richtung sind, jedoch die Dichte der Materialien abhéngig in dieser Richtung ist. Daher

wird sie iiblicherweise angewandt, wenn nur die Dichte des Moderators abhédngig von der
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vertikalen Richtung ist wie zum Beispiel bei den Dampfblasen im Moderatorgebiet des
Brennstabelements bei den hier untersuchten Void-Testféllen aus Abbildung 42 und 44.

Die drei Ndherungen werden nun mathematisch formuliert. In diesem Abschnitt wird
fiir die Zelle das Symbol V und fiir einzelne Teilbereiche der Zelle werden die Symbole v;
und w; verwendet. Zur Vereinfachung bezeichnen diese Symbole sowohl das raumliche Ge-
biet als auch das Volumen des Gebiets.

Am Beispiel eingetauchter Regelstibe werden zuerst die Ndherungen a) und b) be-
schrieben, mit denen der iiber die Zelle V und die Energiegruppe G gemittelte totale Grup-
penwirkungsquerschnitt 6y g approximiert wird, der eigentlich nach der Mittelungsvorschrift
in Gleichung (205) bestimmt werden miisste. oy g wird reprisentativ betrachtet, d. h. die an-
deren gemittelten Querschnitte aus (207), (208) und (210) sind analog zu behandeln.

Das einfachste Verfahren zur Berechnung von oy besteht darin, jeweils eine
2D-Transportrechnung fiir die beiden Fille der vollstindig eingetauchten bzw. gezogenen

Regelstidbe auszufiihren. Nach der Mittelungsvorschrift in Gleichung (205) werden so der

gemittelte Gruppenwirkungsquerschnitt mit Regelstiben G\R,,G und ohne Regelstdbe G%’G er-
halten. H sei die Hohe der Zelle V und h die Eintauchtiefe der Regelstidbe in die Zelle. Die
einfache Ndherung a) fiir den Querschnitt oy g, in der zwischen den zweidimensional berech-
neten Werten linear interpoliert wird, lautet also fiir die quaderformige 3D-Zelle V:

G\R,,G -h+63,,G -(H-h)

Oy (h)= i

(240)

Hat das Volumen V die Grundfliache F, so entspricht diese lineare Interpolation genau

der Wichtung von oy mit dem Volumen F-h des Bereichs mit Regelstéiben und von oy

mit dem Volumen F-(H-h) des Bereichs ohne Regelstibe. Gleichung (240) ist somit eine rein
»geometrische® Interpolation.
Bei der Ndherung b), die u. a. zur Autbereitung der Zweigruppenquerschnitte fiir das

Programm DYN3D angewandt wird, wird bei der Interpolation zwischen den Werten von

oy und GS,’G eine zusdtzliche Wichtung mit Fliissen ausgefiihrt, die mit DYN3D berechnet

werden. Dazu werden zwei benachbarte Volumina V® und V° betrachtet. In V® werden die

Gruppenquerschnitte oY und in V° die Gruppenquerschnitte oy der Reaktionen r ange-

nommen, d. h., die Regelstibe sind in V® vollstindig eingetaucht und reichen genau bis zur
benachbarten Grenzfliche mit V. Mit DYN3D wird dann eine zusitzliche 3D-Rechnung aus-

gefiihrt, in der Ort und Energie grob diskretisiert sind, d. h., die Querschnitte sind iiber das
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gesamte Volumen VX bzw. V° gemittelt und es werden zwei Energiegruppen betrachtet

(G=1 und 2). Aus dieser Rechnung werden die iiber die jeweiligen Volumina rdumlich ge-

mittelten Fliisse D und D bestimmt. Die Interpolation zwischen GS,’G und G%’G (zu

einer Interpolation mit Flusswichtung siehe z. B. auch [13, 61]) erfolgt dann nach

Oyg h- @+ oy (H=h)- D

oys(h)=
va(®) h-®,  +(H-h)d,_

(241)

Fiir oy g aus (210) bzw. (213) mit G # G’ ist Formel (241) nicht anwendbar.

Die Nidherung b) in Gleichung (241) wird in den folgenden Abschnitten mit TransRay
modelliert, wobei in den Transportrechnungen am &ufleren Rand wieder Reflexionsrandbe-
dingungen angenommen werden. Im Fall des eingetauchten Regelstabes werden dazu aus den

beiden 2D-Fillen des vollstindig eingetauchten Regelstabes aus Abbildung 23 a) und des

gezogenen Regelstabes aus Abbildung 23 b) die gemittelten Querschnitte mit Regelstab 05,0

und ohne Regelstab G(\),,G nach der Mittelungsvorschrift (205) mit TransRay2D berechnet. Ist

H die Hohe der Zelle, die mit feiner Orts- und Energiediskretisierung dreidimensional be-

. . . . . R 0 ., - . .
rechnet wurde, so wird diese Zelle grob in nur zwei Volumina V" und V" mit jeweils einer

Hohe von H/2 unterteilt. Mit den Querschnitten o; in V® und oy in V° wird dann mit

TransRay3D eine dreidimensionale Transportrechnung ausgefiihrt, in der also Ort und Ener-
gie grob diskretisiert sind, d. h. zwei Volumina V® und V° und zwei Energiegruppen. Die

iiber VR und V° rdumlich gemittelten Fliisse <I>VR G und (I)vo G werden berechnet und die In-

terpolation nach Vorschrift (241) ausgefiihrt.
Die Néherung a) wird auch fiir den Void-Testfall des einzelnen Brennstabelements aus

Abbildung 43 und 44 betrachtet. Sie wird wie beim Regelstab-Testfall ausgefiihrt, nur statt

dass der Querschnitte 65,(; mit Regelstab und G(\),,G ohne Regelstab die entsprechenden Quer-

schnitte o\°% mit Void und o}%“™* mit Moderator um den Brennstab zweidimensional fiir

die Anordnung aus Abbildung 43 b) bzw. a) mit TransRay berechnet werden.
Die Nidherung b) wird beim Void-Testfall analog zum Regelstab-Testfall behandelt,

d. h., mit TransRay werden die entsprechenden rdumlich gemittelten Fliisse @ und

VVold ,G
CDVModm, G berechnet, mit denen dann die Interpolation nach der Vorschrift (241) erfolgt, wo-
bei h hier die Hohe des Voidbereichs ist.

Als weiteres Beispiel eines Programms, das zwar keine Interpolation aber eine zusétz-

liche Flusswichtung gemittelter Querschnitte dhnlich wie in (241) betrachtet, wenn Heteroge-
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nitdten in der vertikalen Richtung auftreten, sei der Code SIMULATE [3] erwidhnt, der ein
Reaktorcode der 3. Stufe (siehe Abschnitt 2.1) ist. Das Node V wird in vertikaler Richtung
(z-Koordinate) in Subnodes unterteilt, in denen das Material gleichméBig verteilt ist. Damit ist
der totale Querschnitt in den Subnodes konstant und in V abhéngig von z, oG = 65(z). Das
Programm Simulate fiihrt eine 1D-Rechnung in vertikaler Richtung aus, um die Flussfunktion

®;(z) zu bestimmen und die Mittelung iiber das Node V wie folgt auszufiihren:

TGG (z) - Dy (z)dz

Oy =

. (242)
j D (z)dz

Die iiber die Nodes V homogenisierten Gruppenwirkungsquerschnitte aus (242) werden dann
fiir die 3D-Diffusionsberechnung des gesamten Reaktorkerns verwendet.

Als letzte Naherung wird in diesem Abschnitt die 2D-Néherung c) betrachtet, d. h. die
Homogenisierung. Die Zelle V, die eine 3D-Abhédngigkeit in der Geometrie oder der Materi-

alzusammensetzung hat, ist nach Gleichung (109) in Teilvolumina v; unterteilt, d. h.

1
V= Uvi, wobei jedes v; eine Materialzusammensetzung m; enthélt, deren Nuklide x in v;

i=l1

(i)

K

homogen verteilt sind. Die Kerndichte von m; ist n, = Zn , wobei n!” die Kerndichte des

K
Nuklids k in m; ist.
Einige Teilvolumina v; werden nun vereinigt. Werden die v; geeignet nummeriert, so

schreibt sich die neue Unterteilung der Zelle V in der Form
m k]
V={Jw, mit w,=Jv;, 1=k, <k, <..<k, =Tundm<L (243)
j=1 i=k;

In w; wird die Kerndichte

kJ
N = D vin, (244)

angenommen. Sind in einem Teilvolumen w; mehrere Teilvolumina v; vereinigt, so werden
also alle Nuklide n'” aus den v; in w; vereinigt und die Vorschrift (244) fiir die Kerndichte N;
entspricht einer Homogenisierung der Materialien m; in w;.

Die neue Unterteilung wird so gewdhlt, dass die resultierende Zelle nur noch zweidi-
mensional abhédngig von der Geometrie und der Materialzusammensetzung ist. Durch die

Homogenisierung wird also das eigentliche 3D-Problem in ein 2D-Problem umgewandelt, das
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anschliefend berechnet wird. Das Ergebnis dieser Rechnung sind der Multiplikationsfaktor k.,
und die iiber die Zelle V und die Energiegruppe G gemittelten Wirkungsquerschnitte oy g
dieses 2D-Problems.

Mit dieser Ndherung werden in dieser Arbeit der Multiplikationsfaktor k., und die ge-
mittelten Zweigruppenquerschnitte fiir den Void-Testfall des einzelnen Brennstabelements
aus Abbildung 43 und 44 berechnet. Dabei wird der Void-Bereich vy,ig mit dem Moderator-
bereich vyo4, die beide in Abbildung 44 fiir das Brennstabelement zu sehen sind, in dem der
Moderator bis zur halben Hohe durch Void ersetzt ist, analog zur Vorschrift (243) homogeni-
siert, d. h.

Whom = VMod o VVoid . (245)
Nach Gleichung (244) ist die Kerndichte des homogenisierten Volumens wyom gegeben durch

1
Niom = (VatoaMmod + VveiaMvoia) (246)

hom
hom

wobel nyog die Kerndichte des Moderators und nv.;q die des Voids ist.
Beim teilweise eingetauchten Regelstab (siehe Abbildung 22 fiir den halb eingetauch-
ten Regelstab) wird der Stab, d. h. der Absorber vaps und die Stahlhiille vy aus Abbil-

dung 7, mit dem Moderator v, unterhalb des Stabes homogenisiert, der im Fall des voll-

standig eingetauchten Stabes verdridngt wire:
Whom = V Abs v VHile v VModU . (247)

Fiir die Kerndichte des homogenisierten Volumens wyon, folgt nach Gleichung (244)

N

hom — (V absD abs F Ve D prae + VModUnMod) . (248)

hom

5.4.2.2 Ein teilweise eingetauchter Regelstab von Brennstiben umgeben

Als erstes 3D-Problem wird der eingetauchte Regelstab, der von acht Brennstdben umgeben
ist, mit unterschiedlichen Eintauchtiefen betrachtet. Fiir die betrachtete 3D-Zelle sind in
Abbildung 23 zwei horizontale Schnitte mit und ohne Regelstab zu sehen. Abbildung 7 zeigt
die Abmessungen des Regelstabelements und Abbildung 22 einen vertikalen Schnitt durch die
Zelle fir den halb eingetauchten Regelstab.

Nach Abschnitt 5.4.2.1 gilt fiir die Zelle Folgendes: An den sechs AufBlenseiten der
Zelle werden Reflexionsrandbedingungen angenommen. Die Hohe der Zelle betrdgt 24 cm.

Wird der Reaktor zur Berechnung mit dem Programm DYN3D [22] in Raumelemente (soge-
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nannte Nodes) unterteilt, wobei jedes Node ein Hohenabschnitt eines Brennelements ist, so
sind 24 cm eine Standardhdhe eines Nodes.

Mit den Programmen HELIOS, MCNP und TransRay wurde nun das Regelstabele-
ment mit den acht benachbarten Brennstabelementen berechnet. Zweidimensional mit HELI-
OS und TransRay2D und dreidimensional mit MCNP und TransRay3D wurden die beiden
zweidimensionalen Probleme des vollstindig eingetauchten und des gezogenen Regelstabes
aus Abbildung 23 berechnet. Des weiteren wurden dreidimensional mit MCNP und Trans-
Ray3D die Félle des "4, 2, und % eingetauchten Regelstabes betrachtet, um die Abhéngigkeit
des Multiplikationsfaktors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der
Eintauchtiefe des Regelstabes zu untersuchen.

In der realen Geometrie ist der Regelstab am unteren Ende durch eine Edelstahl-
schicht abgeschlossen. Der Einfachheit halber ist sie weggelassen (sieche Abbildung 22). Fiir
die Untersuchung der Abhédngigkeit des Multiplikationsfaktors und der Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes wurde abgeschitzt, dass die Beriick-
sichtigung dieser Edelstahlschicht keine Rolle spielt.

Da die Hohe eines Nodes in DYN3D beliebig gewdhlt werden kann, werden mit
MCNP und TransRay neben den 24 cm weitere Zellhdhen betrachtet (0.1, 1, 10, und 100 cm).
Fir die zusitzlichen Zellhdhen werden die Rechnungen mit der exakt nachgebildeten
3D-Zelle mit MCNP ausgefiihrt, um das aufwéndige 3D-Geometriemodell in TransRay (siche
Abschnitt 5.4.2.1) nicht fiir alle Zellhohen verwenden zu miissen und um den Fehler zu ver-
meiden, der sich durch dieses Modell und durch die Gruppenndherung in TransRay ergibt.
Diese MCNP-Rechnungen dienten zum einen dazu, die Abhidngigkeit des Multiplikationstak-
tors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Zellhohe zu untersu-
chen. Die entsprechenden Kurvenverldufe werden exemplarisch nur fiir den Multiplikations-
faktor in Abbildung 46 dargestellt. Zum anderen werden die gemittelten Zweigruppenquer-
schnitte dieser Rechnungen mit der Néherung der Interpolation mit Flusswichtung (241) ver-
glichen, die mit TransRay berechnet wurde. Daraus wird abgeschitzt, fiir welche Zellh6hen
die Anwendung dieser Ndherung geeignet ist.

Die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenwirkungs-
querschnitte wird mit TransRay nur fiir die Zellhhe von 24 cm untersucht. Dafiir werden die
gemittelten Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay mit der feinen Diskretisierung der
Ortsvariablen nach Abschnitt 5.1 und der Energievariablen in 47 Gruppen berechnet wurden,
mit denen der drei Ndherungen aus Abschnitt 5.4.2.1 (siehe Seite 135 ff) verglichen. Die line-
are Interpolation (240) und die Interpolation mit Flusswichtung (241) wurden mit TransRay
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berechnet, wobei mit TransRay fiir die Nédherung (241) eine zusitzliche 3D-Rechnung in
Zweigruppennidherung durchgefiihrt wurde. Mit MCNP wurde die 3D-Zelle nach Glei-
chung (247) und (248) homogenisiert und fiir die resultierende 2D-Zelle wurden der Multipli-
kationsfaktor k,, und die gemittelten Zweigruppenquerschnitte berechnet.

Die rdumliche Mittelung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte erfolgte einmal iiber
die gesamte Zelle, d. h. das Regelstabelement und die 8 benachbarten Brennstabelemente, und
einmal nur {iber das Regelstabelement. Bei der Mittelung nur iiber das Regelstabelement wur-
den die Fliisse im Regelstabelement aus den Rechnungen fiir die gesamte Zelle verwendet.
Dabei konnten die MCNP-Werte fiir ;_,; und G;,, nicht nach Gleichung (235) und (237)
berechnet werden, da Gleichung (231) fiir das einzelne Regelstabelement nicht anwendbar ist,
d. h., diese beiden Querschnitte wurden nicht mit MCNP berechnet.

Die Ergebnisse der zweidimensionalen Rechnungen mit TransRay2D und der entspre-
chenden dreidimensionalen Rechnungen mit TransRay3D stimmen durchweg gut iiberein.
Daher wurden aufgrund einer besseren Ubersicht in Abbildung 48 die Ergebnisse mit Trans-
Ray2D teilweise weggelassen.

Abbildung 45 zeigt die berechneten Werte fiir den Multiplikationsfaktor k., bei einer
Zellhohe von 24 cm. Die MCNP- und die TransRay3D-Kurve verlaufen in guter Ndherung
linear. Die Betrdge der relativen Abweichungen der mit den beiden Programmen berechneten
Kurvenwerte liegen unter 2.8 %. Beim 2D-Fall des gezogenen Regelstabes liegen die Betrige
der relativen Abweichungen der HELIOS-, MCNP- und TransRay-Ergebnisse fiir den Multi-
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Abbildung 45: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Multiplikationsfak-
tor k., flir das Regelstabelement mit den 8 nichsten Nachbarbrennstabelementen in
Abhingigkeit von der Eintauchtiefe des Regelstabes (Zellhhe = 24 cm).
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plikationsfaktor unter 0.29 %. Beim 2D-Fall des vollstindig eingetauchten Regelstabes liegen
sie unter 1.9 %. Demnach stimmen die Ergebnisse der drei Programme gut iiberein.

Die MCNP-Rechnungen mit unterschiedlichen Zellhohen zeigen deutlich die Abhéan-
gigkeit des Multiplikationsfaktors k., von der Zellhéhe (Abbildung 46). Mit zunehmender
Zellhohe erhoht sich der Multiplikationsfaktor. Der Kurvenverlauf fiir den nach
Gleichung (247) und (248) homogenisierten Regelstab ist konvex und er ist in Abbildung 46
der Grenzfall fiir immer kleiner werdende Zellhdhen. Dies ist physikalisch verstindlich, da
bei homogenisiertem Regelstab der Effekt der Selbstabschirmung geringer ist und mehr Mate-

rial des Regelstabes zur Absorption der Neutronen zur Wirkung kommt.
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Abbildung 46: Der mit MCNP berechnete Multiplikationsfaktor k., fiir das Regelstabelement
mit den 8 nichsten Nachbarbrennstabelementen in Abhingigkeit der Eintauchtiefe des Regel-
stabes fiir unterschiedliche Zellhdhen und fiir den homogenisierten Regelstab.

Wie die Kurvenverldaufe beim Multiplikationsfaktor verlaufen bei allen mit MCNP be-
trachteten Zellhohen die Kurven fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte eben-
falls entweder durchgehend linear, konkav oder konvex.

Nachfolgend werden die Ergebnisse fiir die gemittelten Zweigruppenquerschnitte bei
der Zellhdhe von 24 cm besprochen. Es zeigt sich trotz Verwendung unterschiedlicher Ein-
gangsdaten einerseits in MCNP und andererseits in TransRay und HELIOS eine gute Uber-
einstimmung der Ergebnisse bei Verwendung dieser drei Programme. Die entsprechenden
Betrdge der relativen Abweichungen der TransRay-Ergebnisse bei den beiden 2D-Problemen

des vollstdndig gezogenen und eingetauchten Regelstabes zu den HELIOS-Ergebnissen liegen
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bei G2 unter 1.5 % und bei den anderen gemittelten Zweigruppenquerschnitten unter 0.9 %.
Die Betrage der relativen Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den MCNP-
Ergebnissen liegen unter 3.32 %.

Lediglich fiir den Fall, dass aus den Rechnungen fiir die gesamte Zelle nur die Grup-
penfliisse im Regelstabelement betrachtet werden und mit diesen Fliissen iiber das Regelstab-
element ohne die benachbarten Brennstabelemente gemittelt wird, treten flir die gemittelten
Absorptionswirkungsquerschnitte der schnellen und der thermischen Gruppe groBere relative
Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den MCNP-Ergebnissen auf (bis zu 15.1 %). Die
groBBten Abweichungen treten bei den 3D-Problemen des Y4, /2 und % eingetauchten Regelsta-
bes auf, wobei der TransRay-Wert fiir den jeweiligen gemittelten Absorptionswirkungsquer-
schnitt generell groBer als der entsprechende MCNP-Wert ist. Aufgrund dieser Abweichungen
wird in diesem Abschnitt die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung nur fiir die Zwei-
gruppenquerschnitte bewertet, die liber die gesamte Zelle gemittelt werden, d. h. iiber das
Regelstabelement und die acht benachbarten Brennstabelemente.

Nur das Regelstabelement hat eine dreidimensionale Abhédngigkeit in der Geometrie
und in der Materialzusammensetzung und nicht die benachbarten Brennstabelemente. Der
wesentliche 3D-Effekt im Neutronenflussspektrum und in den Wirkungsquerschnitten ist da-
her im Regelstabelement gegeben. Da die gréffiten Abweichungen der TransRay- zu den
MCNP-Ergebnissen bei den 3D-Problemen auftreten, insbesondere wenn nur iiber das Regel-
stabelement gemittelt wird, liegt die Vermutung nahe, dass diese Abweichungen im Wesentli-
chen auf das mit TransRay verwendete 3D-Geometriemodell (siche Abschnitt 5.4.2.1) zu-
riickzufiihren sind. In diesem Modell werden zweidimensional erzeugte Gruppendaten ver-
wendet. Wie bereits in Abschnitt 5.2 gesagt wurde, miissten die Eingangsdaten fiir eine drei-
dimensionale Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional auf-
bereitet werden.

Fiir die Zweigruppenquerschnitte werden nun die Ndherungen nach der linearen Inter-
polation (240) und nach der Interpolation mit einer zusétzlichen Flusswichtung (241) betrach-
tet, die mit TransRay2D bzw. TransRay2D und TransRay3D berechnet wurden. Die relativen
Abweichungen dieser interpolierten Werte zu den Zweigruppenwirkungsquerschnitten, die
mit TransRay3D nach den Mittelungsvorschriften (205), (207), (208) und (210) dreidimensi-
onal und mit der Feindiskretisierung der Orts- und Energievariablen bestimmt wurden, sind in
Tabelle 7 gegeben. Grundsitzlich ist die Interpolation mit der zusétzlichen Flusswich-
tung besser als die lineare Interpolation. Die Betrdge der relativen Abweichungen der Néhe-

rung (241) liegen unter 0.82 %, d. h., die TransRay-Interpolation mit der Flusswichtung ist
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Lineare Interpolation (240) Interpolation mit Flusswichtung (241)
Rel. Ein-
tauchticfe 0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75
Gitotall -0.05% -0.10% -0.06% -0.01% -0.04% -0.01%
Gtotal2 -0.44% -0.83% -0.59% 0.09% -0.04% 0.10%
Gabsl 0.63% 1.30% 0.69% -0.24% 0.15% -0.16%
Gabs2 4.10% 6.84% 4.33% -0.30% 0.82% -0.20%
G151 -0.04% -0.09% -0.06% -0.01% -0.03% -0.01%
Gl -0.51% -1.12% -0.70%
G252 -0.68% -1.29% -0.94% 0.11% -0.09% 0.12%
VOf| -0.14% -0.28% -0.18% -0.03% -0.12% -0.06%
VGf) -0.66% -1.28% -0.90% 0.16% -0.04% 0.20%

Tabelle 7: Die relativen Abweichungen der mit TransRay nach den Interpolationen (240) und
(241) berechneten Zweigruppenquerschnitte zu den mit TransRay3D dreidimensional in der
Feindiskretisierung berechneten Zweigruppenquerschnitten.

sehr gut geeignet als Néherung fiir die Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay dreidi-
mensional und in der feinen Diskretisierung der Ortsvariablen nach Abschnitt 5.1 und der
Energievariablen in 47 Gruppen berechnet wurden (siche auch Abbildung 47, Abbildung 48,
Abbildung 50 und Abbildung 51 fiir die Zellhdhe von 24 cm). Da mit Ausnahme von G, die
Betriage der relativen Abweichungen der Zweigruppenquerschnitte, die mit der linearen Inter-
polation berechnet wurden, unter 1.3 % liegen, ist die Abhéngigkeit dieser Querschnitte von
der Eintauchtiefe des Regelstabes in guter Naherung linear.

Mit MCNP wurden wie beim Multiplikationsfaktor k., in Abbildung 46 die gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir den nach Gleichung (247) und (248) homogenisierten
Regelstab berechnet. Wie bei k,, war fiir die Zweigruppenquerschnitte der Kurvenverlauf fiir
den homogenisierten Regelstab der Grenzfall fiir immer kleiner werdende Zellhohen. Diese
Kurven sind hier nicht dargestellt. Die Abweichungen dieser Querschnitte zu den dreidimen-
sional berechneten Querschnitten waren vollig inakzeptabel. Es bestdtigte sich also, dass die
2D-Niherung der Homogenisierung fiir den Fall des eingetauchten Regelstabes die schlech-
teste der drei Ndherungen ist und nicht angewendet werden sollte.

In Abbildung 47 sind die iiber die gesamte Zelle gemittelten Querschnitte der thermi-
schen Gruppe G, und vop zu sehen. Die Kriimmungen der MCNP- und der TransRay3D-
Kurve bei vop, sind nahezu gleich, die Kurven sind allerdings etwas zueinander versetzt. Die

Kurven zu o, sind zwar kaum versetzt, TransRay3D {iberschétzt allerdings wie gesagt ge-
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Abbildung 47: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Absorptions- und Produk-
tionswirkungsquerschnitt gemittelt {iber die thermische Gruppe und die gesamte Zelle (Regel-
stabelement und 8 nichste Nachbarbrennstabelemente). Zum Vergleich die TransRay-Werte
nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (241).

geniiber MCNP den thermischen Absorptionswirkungsquerschnitt. Die relativen Abweichun-
gen der TransRay-Werte zu den MCNP-Werten bleiben immer unter 3.32 %.

In Abbildung 48 sind die Absorptionswirkungsquerschnitte der schnellen Gruppe Gaps;
und die Wirkungsquerschnitte o;_,, fiir die Streuung von der schnellen in die thermische
Gruppe zu sehen, die einmal iiber die gesamte Zelle und einmal nur {iber das Regelstabele-
ment gemittelt wurden. Die iiber die gesamte Zelle gemittelten Querschnitte verlaufen in die-
sem Mafistab linear. Wie beim iiber die gesamte Zelle gemittelten thermischen Absorptions-
wirkungsquerschnitt in Abbildung 47 verlduft die Kurve fiir den schnellen Absorptionswir-
kungsquerschnitt, der nur {iber das Regelstabelement gemittelt wurde, ebenfalls durchgehend
konvex. Das heifit, auch hier wiirde eine lineare Interpolation zwischen den zweidimensional
berechneten Werten, die ebenfalls nur iiber das Regelstabelement gemittelt sind, den Einfluss
des Absorbers iiberschitzen. TransRay iiberschétzt gegeniiber MCNP auch fiir die schnelle
Gruppe den gemittelten Absorptionswirkungsquerschnitt.

Am deutlichsten ist der konvexe Kurvenverlauf bei der Zellhdhe von 24 cm beim nur
iiber das Regelstabelement gemittelten Absorptionswirkungsquerschnitt der thermischen
Gruppe (Abbildung 49). Auch hier iiberschitzt TransRay gegeniiber MCNP den Einfluss des
Absorbers. Die lineare Interpolation nach Gleichung (240) zwischen den mit TransRay zwei-
dimensional berechneten Werten iiberschétzt hier die mit TransRay dreidimensional berech-

neten Werte um bis zu 92.5 %.
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Abbildung 48: Absorptionswirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe und Wirkungsquer-
schnitt fiir die Streuung von der schnellen in die thermische Gruppe jeweils liber die gesamte
Zelle und nur iiber das Regelstabelement gemittelt. Zum Vergleich sind fiir o, (gesamte
Zelle) die TransRay-Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (241) gegeben.

0.6 \ \
| |
l l oabs2 (Regelstabelement) ;
!| ——TransRay3D |! 7
05+--———-------—-- T —=— MCNP e il ;7/* i

| |
||—%— TransRay2D || -7
| |
| |

O.aps2 iIM Regelstabelement (cm'1)

Relative Eintauchtiefe des Regelstabs

Abbildung 49: Der mit MCNP und TransRay berechnete Absorptionswirkungsquerschnitt
iber die thermische Gruppe und nur iiber das Regelstabelement gemittelt. Zwischen den bei-
den Werten von TransRay2D wird linear interpoliert.
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Die Kurvenverldufe bei den Absorptionswirkungsquerschnitten der schnellen und
thermischen Gruppe verlaufen also durchgehend konvex und damit unterhalb der Geraden der
linearen Interpolation (240), die einer reinen Volumenwichtung des Bereichs mit Regelstdben
und ohne Regelstidbe entspricht. Das hei3t, dass der Einfluss des schnellen und des thermi-
schen Neutronenflusses im Bereich des Absorbers bei der Mittelung in Gleichung (208) klei-
ner ist, als in der linearen Interpolation angenommen wird. Solche Effekte bei der reinen Vo-
lumenwichtung sind bekannt und werden daher im Code PARCS [14] oder im Code Simula-
te [3] z. B. durch die Flusswichtung in Gleichung (242) beriicksichtigt. Beide Codes berech-
nen wie das Programm DYN3D den gesamten Reaktorkern mit der nodalen Methode.

Beim Streuwirkungsquerschnitt innerhalb der thermischen Gruppe in Abbildung 50 ist
der Kurvenverlauf bei den nur iiber das Regelstabelement gemittelten Werten deutlich kon-

kav. Die MCNP-Werte wurden nach Gleichung (237) aus den Standardausgaben berechnet.
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Abbildung 50: Streuwirkungsquerschnitt innerhalb der thermischen Gruppe iiber die ge-
samte Zelle und nur liber das Regelstabelement gemittelt. Zum Vergleich fiir o,-, (ge-
samte Zelle) die TransRay-Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (241).

Wie Abbildung 51 zeigt, liegen, wie beim Babcock und Wilcox UO, Benchmark in
Tabelle 4 (Seite 109) und beim einzelnen unendlich langen Brennstabelement in Tabelle 6
(Seite 124), beim Produktionswirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe die TransRay-Werte
ndher an den MCNP- als an den HELIOS-Werten. Die Betrdge der relativen Abweichungen
der TransRay2D-Werte fiir voy zu den MCNP-Werten liegen unter 0.24 %, die zu den HE-
LIOS-Werten betragen 0.89 % ohne bzw. 0.80 % mit Regelstab. Das ist ungefdhr dieselbe
GroBenordnung wie in Tabelle 4 und Tabelle 6.
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Abbildung 51: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungsquer-
schnitt vop der schnellen Gruppe gemittelt liber die gesamte Zelle. Zum Vergleich die Trans-
Ray-Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (241).

Mit TransRay wurde die Ndherung der Interpolation mit Flusswichtung (241) auf die-
selben Zellhohen (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm) angewandt, die mit MCNP betrachtet wurden.
Fir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte, deren Kurven hier nicht dargestellt
werden, liegen die Betrdge der relativen Abweichungen der interpolierten TransRay- zu den
MCNP-Werten bei Zellhéhen von 10 und 24 cm in der Regel unter 2 %. Fiir die Zellhdhen
0.1 und 100 cm treten allerdings deutlich hohere Abweichungen auf. Bei diesen beiden Zell-
hohen ist die mit MCNP berechnete Abhdngigkeit der gemittelten Zweigruppenwirkungs-
querschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabs in der Regel deutlich nichtlinear. Es zeigte
sich, dass das TransRay-Modell mit der Interpolationsvorschrift (241) im Vergleich zu MCNP
besser geeignet ist fiir die Zweigruppenquerschnitte, deren Abhédngigkeit von der Eintauchtie-

fe des Regelstabes weniger von der Linearitit abweicht.

Es lasst sich folgendes Fazit aus diesem Abschnitt ziehen:

Fiir eine Zellhéhe von 24 cm, welche eine typische Hohe eines Brennelement-Nodes
in DYN3D ist (siehe S. 127), wurde in diesem Abschnitt das 3D-Problem des eingetauchten
Regelstabes betrachtet, der von den acht benachbarten Brennstdben umgeben ist (siche Abbil-
dung 22 und 23). Dabei war der Regelstab zu Y4, 2 und % in die Zelle eingetaucht. Diese
3D-Zellen sind ein vereinfachtes Modell fiir einen 24 c¢cm hohen Abschnitt eines ganzen
Brennelements, in das die 25 Regelstibe eingefahren sind (siehe auch Abbildung 6) und in

dem diese Regelstdbe zu %4, /2 bzw. % in diesen Hohenabschnitt eingetaucht sind.
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Fiir dieses Modell zeigte sich, dass die mit TransRay in der Feindiskretisierung drei-
dimensional berechneten gemittelten Zweigruppenquerschnitte (205), (207), (208) und (210)
sehr gut mit der Ndherung (241), die ebenfalls mit TransRay berechnet wurde, iibereinstim-
men. Diese Ndherung war dabei die beste der drei betrachteten. Anhand der TransRay-
Ergebnisse ldsst sich also bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigrup-
penquerschnitte in der Feindiskretisierung in Ort und Energie fiir die Zelle nicht notwendig
ist. Fiir die Querschnittsmittelung kann stattdessen zwischen den zweidimensional berechne-
ten Werten fiir den gezogenen und den vollstindig eingetauchten Regelstab nach Vorschrift
(241) interpoliert werden. Fiir den Multiplikationsfaktor k., und fiir die gemittelten Zweigrup-
penwirkungsquerschnitte mit Ausnahme von G,ps; kann in guter Ndherung nach Gleichung
(240) linear interpoliert werden. Die Ndherung des homogenisierten Regelstabes nach (247)
ist nicht anwendbar. Damit lédsst sich anhand der Ergebnisse fiir das betrachtete vereinfachte
Modell bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte in
der Feindiskretisierung in Ort und Energie fiir den Hohenabschnitt des gesamten Brennele-
ments in analoger Weise nicht notwendig ist.

Die Unterschiede in den MCNP- und den TransRay-Ergebnissen beim Y4, %2 und %
eingetauchten Regelstab lassen sich vermutlich im Wesentlichen auf das 3D-Geometrie-
modell in TransRay zuriickfiihren. Zur weiteren Verifizierung von TransRay wére es sinnvoll,
fiir den Testfall des eingetauchten Regelstabes die Vielgruppenquerschnitte fiir die TransRay-
Rechnungen dreidimensional aufzubereiten.

Der Vergleich der TransRay-Interpolation nach Gleichung (241) mit MCNP-
Rechnungen fiir unterschiedliche Zellhéhen (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm) zeigt, dass die Inter-
polation mit zusétzlicher Flusswichtung (241) eine umso bessere Ndherung ist, je weniger die
Abhingigkeit der Zweigruppenquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes von der
Nichtlinearitét abweicht. Fiir die Zellhéhen von 10 und 24 c¢m traten geringere Abweichungen
von der Linearitit auf und die Ubereinstimmung der Niherung mit den MCNP-Ergebnissen

war demzufolge sehr gut.

5.4.2.3 Teilweise Void® anstelle des Moderators um einen Brennstab

Als zweites 3D-Problem wird Void um einen Brennstab untersucht. Dies ist ein Modell fiir
eine Dampfblase im Moderatorgebiet. In Abschnitt 5.4.2.3.1 wird das Brennstabelement mit
den acht nidchsten Nachbarbrennstabelementen aus Abbildung 41 und 42 betrachtet. Der Mo-

derator um den Brennstab des mittleren Brennstabelements wird dabei in der Hohe nach und

% Void bedeutet hier entweder Vakuum oder Dampf.
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nach durch Vakuum ersetzt. In Abschnitt 5.4.2.3.2 wird das einzelne Brennstabelement aus
Abbildung 43 und 44 betrachtet, in dem der Moderator um den Brennstab in der Hohe nach
und nach durch Void ersetzt wird (10 %, 1 %, 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte und
Vakuum).

Nach Abschnitt 5.4.2.1 gilt wie beim Fall des eingetauchten Regelstabes, dass an den
sechs AuBlenseiten der 3D-Zelle Reflexionsrandbedingungen angenommen werden und die
Zelle eine Hohe von 24 cm hat, was einer Standardhohe eines Brennelement-Nodes in
DYNS3D entspricht (siehe S. 127). Die 3D-Zellen mit Void sind ein vereinfachtes Modell fiir
einen 24 cm hohen Abschnitt des ganzen Brennelements, in dem keine Regelstibe und im
Moderator Dampfblasen sind. Das zweite Void-Modell ist dabei der Grenzfall, bei dem alle
Stdbe in einer Hohenschicht des Brennelements nur von Void umgeben sind.

Der Multiplikationsfaktor k,, der Zelle und die iiber die Zelle gemittelten Zweigrup-
penquerschnitte werden berechnet und die Abhéngigkeit dieser Gréf8en von der Hohe des
Voids um den Brennstab untersucht. Wie beim Testfall des eingetauchten Regelstabes im
vorhergehenden Abschnitt wird insbesondere fiir die Zellhhe von 24 cm die Notwendigkeit
einer 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenquerschnitte im Vergleich zu den drei Ndherun-

gen aus Abschnitt 5.4.2.1 bewertet.

5.4.2.3.1 Teilweise Void um einen Brennstab mit den 8 niachsten Nachbarbrennstiben
ohne Void

Es wurden analog zum Fall des eingetauchten Regelstabes mit HELIOS, MCNP, TransRay2D
und TransRay3D die beiden zweidimensionalen Probleme berechnet, bei denen der mittlere
Brennstab nur von Moderator (Abbildung 41 a)) und nur von Vakuum (Abbildung 41 b)) um-
geben ist, und mit MCNP und TransRay3D die dreidimensionalen Probleme, bei denen der
Moderator des mittleren Brennstabelements in der Hohe zu %, 2 und % durch Vakuum ersetzt
wurde. Abbildung 42 zeigt einen vertikalen Querschnitt durch die 3D-Zelle, in der der Mode-
rator des mittleren Brennstabelements bis zur halben Hohe durch Vakuum ersetzt wurde.
Abbildung 52 zeigt die Abhdngigkeit des Multiplikationsfaktors k., von der relativen
Hohe des Vakuumbereichs (H,e) im mittleren Brennstabelement. Die Betrdge der relativen
Abweichungen der TransRay-Werte zu den MCNP-Werten liegen unter 318 pcm = 0.318 %
und zu den HELIOS-Werten unter 192 pcm = 0.192 %. Wie hier bei Hge; =0 und Hge =1
zeigte sich bei allen Berechnungen von zweidimensionalen Problemen, dass die k..-Werte der
dreidimensionalen Rechnungen mit TransRay3D immer etwas iiber denen der zweidimensio-
nalen Rechnungen mit TransRay2D lagen. Hier betragen die relativen Abweichungen der

dreidimensional berechneten Werte zu den zweidimensional berechneten Werten fur den Fall
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Abbildung 52: Der Multiplikationsfaktor k., in Abhdngigkeit vom Vakuum-
anteil im Moderatorbereich des mittleren Brennstabelements.

ohne Vakuum (H;¢ = 0) 0.195 % und fiir den Fall mit vollstindigem Vakuumanteil im Volu-
menbereich des Moderators des mittleren Brennstabelements (H; = 1) 0.214 %. Die Trans-
Ray3D-Werte fiir H;e = Y4, 2 und % liegen fast auf der Geraden, die durch die beiden Trans-
Ray2D-Werte verlduft. Bei den MCNP-Werten in Abbildung 52 ist der 1o-Fehler eingetra-
gen, den MCNP als Standardausgabe angibt.

Fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte liegen die Betrdge der relativen
Abweichungen der TransRay-Werte zu den MCNP-Werten unter 1.9 % und zu den HELIOS-
Werten unter 0.82 %. Die Betrdge der relativen Abweichung der Zweigruppenquerschnitte,
die nach der 2D-Nidherung (240) mit TransRay linear interpoliert wurden, zu denen, die drei-
dimensional mit TransRay in der feinen Diskretisierung in Ort und Energie nach den Vor-
schriften (205) , (207), (208) und (210) berechnet wurden, liegen unter 0.14 %.

Analog zur 3D-Testaufgabe des eingetauchten Regelstabes sind mit TransRay und
MCNP die Zweigruppenwirkungsquerschnitte berechnet worden, die nur iiber das Gebiet des
mittleren Brennstabelements mit dem Vakuum gemittelt wurden. Fiir die Mittelung nach
Gleichung (212) bis (215) wurden dabei die Fliisse im mittleren Brennstabelement aus den
Rechnungen fiir die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabelemente) verwendet. Fiir Giotali, Gansi, und
vos (1= 1, 2) liegen die Betrdge der relativen Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den

MCNP-Ergebnissen bei anteiligem Vakuum unter 2.1 % und bei vollem Vakuumanteil unter
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4.7 %. Die Betrdge der relativen Abweichungen der Querschnitte, die mit TransRay nach
Gleichung (240) linear interpoliertet wurden, zu denen, die mit TransRay in der Feindiskreti-
sierung dreidimensional berechnet wurden, liegen flir G, G152 und o5, unter 2.8 % und
fiir die anderen Querschnitte unter 0.6 %.

Aufgrund der guten Ubereinstimmung der mit TransRay dreidimensional berechneten
Zweigruppenquerschnitte mit denen, die mit TransRay nach Gleichung (240) linear interpo-
liert wurden, wurden die anderen beiden Ndherungen aus Abschnitt 5.4.2.1 (Interpolation mit
Flusswichtung (241) und Homogenisierung) nicht betrachtet. Wird die Abhingigkeit der ge-
mittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der relativen Hohe des Vakuumbereichs
betrachtet, so liegen also bei der Zellhohe von 24 cm die Werte dieser Querschnitte mit guter
Néherung alle auf Geraden. Fiir den Fall des Brennstabelements mit Vakuum, das von 8
Brennstabelementen ohne Vakuum umgeben ist, ist demnach eine 3D-Datenaufbereitung
nicht notwendig und es kann im Wesentlichen nach Gleichung (240) linear interpoliert wer-
den.

Eine leichte Abweichung von der Linearitit zeigen die Kurvenverldaufe fiir vop
(Abbildung 53) und, wenn nur iiber das mittlere Brennstabelement gemittelt wird, auch fiir
vor (Abbildung 54) und o,5;. In diesen beiden Abbildungen ist die Abhéngigkeit von voy
und voyp, von der relativen Hohe des Vakuumbereichs flir die Werte gezeigt, die iiber die ge-

samte Zelle (alle 9 Brennstabelemente) und die nur tiber das mittlere Brennstabelement gemit-
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Abbildung 53: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungs-
querschnitt der thermischen Gruppe vy, liber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabelemen-
te) und nur iiber das mittlere Brennstabelement gemittelt.
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telt wurden. Falls, wie in diesen beiden Abbildungen, bei den MCNP-Werten fiir die gemittel-
ten Zweigruppenwirkungsquerschnitte, die sich in Gleichung (212) bis (215) aus Summen
und Quotienten ergeben, Fehler mit angegeben werden, so erfolgte die Fehlerabschitzung
nach dem GauB3schen Fehlerfortpflanzungsgesetz unter der Annahme, dass die Grof3en in die-

sen Gleichungen nicht zueinander korreliert sind.
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Abbildung 54: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungsquer-
schnitt der schnellen Gruppe voy iiber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabelemente) und nur
iiber das mittlere Brennstabelement gemittelt.

Wie beim Testfall des eingetauchten Regelstabes in Abschnitt 5.4.2.2 wurde mit
MCNP der Einfluss der Zellhohe auf den Multiplikationsfaktor k., und die gemittelten Zwei-
gruppenwirkungsquerschnitte untersucht. Dafiir wurden zusitzlich die Zellhéhen von 10 und
100 cm betrachtet. Fiir den Multiplikationsfaktor zeigte sich keine Abhingigkeit von der ge-
wihlten Zellhohe. Ein eindeutiger Kurvenverlauf fiir den Multiplikationsfaktor war allerdings
wegen des Fehlers nicht zu erkennen (sieche auch Fehlerangabe bei den MCNP-Werten in
Abbildung 52). Der Betrag des relativen 1o-Fehlers lag zwar fiir alle betrachteten Zellhhen
unter 0.06 % = 60 pcm, allerdings ist die Anderung im Multiplikationsfaktor bei zunehmen-
dem Vakuumanteil auch sehr gering.

Bei den gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitten zeigte sich ebenfalls keine
Abhingigkeit von der gewéhlten Zellhohe flr Giotarr, Cabsi, VO Und vop. Dies galt sowohl bei
Mittelung iiber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabelemente) als auch bei Mittelung nur {iber

das mittlere Brennstabelement mit dem Vakuum.
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Fiir die Abhéngigkeit der Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Vakuums im
mittleren Brennstabelement zeigte sich fir Gy, Cabs2, O12 Und o7, eine leichte Abwei-
chung von der Linearitit mit zunehmender Zellhohe. Fiir alle betrachteten Zellhdhen gilt je-

doch, dass diese Abhdngigkeit in guter Ndherung linear ist.

Es lasst sich folgendes Fazit aus diesem Abschnitt ziehen:

Fir den 3D-Fall des Brennstabelements mit Vakuum im Moderatorbereich, der von
den 8 benachbarten Brennstabelementen ohne Vakuum umgeben ist, zeigte sich eine gute
Ubereinstimmung der Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k,, und die gemittelten Zwei-
gruppenquerschnitte bei Verwendung der drei Programme HELIOS, MCNP und TransRay.

Bei einer Zellhohe von 24 cm, die einer typischen Hohe eines Brennelement-Nodes im
Programm DYN3D [22] entspricht (sieche S. 127), ist die Abhingigkeit der Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Hohe des Vakuumbereichs in sehr guter Ndherung linear. Das
heiflt, eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte ist nicht notwendig
und es kann stattdessen fiir eine Querschnittsmittelung in sehr guter Naherung zwischen den
zweidimensional berechneten Werten fiir den Fall mit bzw. ohne Moderator im zentralen
Brennstabelement linear nach Gleichung (240) interpoliert werden.

Fiir eine Zellhohe von 10 cm ist diese Abhédngigkeit der Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte ebenfalls in sehr guter Naherung linear. Dies gilt im Wesentlichen auch fiir eine Zell-
hoéhe von 100 cm. Damit kann abgeschétzt werden, dass fiir ein Brennelement-Node in
DYN3D, in dem die Void-Verteilung der Vakuum-Verteilung der 3D-Zelle entspricht, die in
diesem Abschnitt behandelt wurde, eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungs-

querschnitte im Bereich typischer Hohen des Brennelement-Nodes nicht notwendig ist.

5.4.2.3.2 Teilweise Void um einen einzelnen Brennstab

Als nédchstes 3D-Problem wird der einzelne Brennstab betrachtet, um den das Moderatormate-
rial in der Hohe nach und nach durch Void ersetzt wird (siche auch Abbildung 43 und 44).
Somit erhoht sich der relative Anteil des Voids am gesamten Volumen der Zelle gegeniiber
dem Void-Testfall im vorangegangenen Abschnitt, bei dem keine signifikanten 3D-Effekte
bei den gemittelten Zweigruppenquerschnitten zu sehen waren. Es wird nun untersucht, ob fiir
den zweiten Testfall mit hoherem Voidanteil deutlichere 3D-Effekte auftreten.

Waihrend beim ersten Testfall als Void nur Vakuum betrachtet wurde, wurden fiir den
einzelnen Brennstab alle 2D-Félle und die 3D-Fille, bei denen die Zellhohe 24 cm betrégt,
sowohl mit Vakuum als auch mit Dampf berechnet. Drei Dampfdichten werden untersucht,

und zwar 10 %, 1 % oder 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte. Die Félle mit Dampf ent-
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sprechen eher dem realen Fall einer Dampfblase im Moderatorbereich des Brennstabelements.
Vakuum ist der Grenzfall, bei dem die Moderatordichte gleich Null ist.

Beim betrachteten Druckwasserreaktor hat bei Nominalleistung der Moderator (borier-
tes Wasser) eine Temperatur von 310.1°C und einen Druck von 153.24 bar. Wasser hat bei
dieser Temperatur und bei diesem Druck eine Dichte von 0.70472 g/cm’. Die Sittigungstem-
peratur von Wasser bei diesem Druck betrdgt 343.9 °C und die Dichte vom Sattdampf
0.10018 g/cm’. Das heifit, bei diesem Druck liegt der Moderator bei den betrachteten Dichten
von 10, 1 und 0.1 % in Form von Dampf vor bei entsprechend héheren Temperaturen.

Fiir das einzelne Brennstabelement wurden analog zum vorangegangenen Abschnitt
die 2D-Probleme des nur von Moderator (Abbildung 43 a)) und nur von Void umgebenen
Brennstabs (Abbildung 43 b)) mit den drei Programmen HELIOS, MCNP und TransRay und
die 3D-Probleme des zu Y4, /2 und % in der Hohe durch Void verdriangten Moderators fiir die
Zellhohe von 24 cm mit den beiden Programmen MCNP und TransRay berechnet. Die Er-
gebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k., und die gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte dieser drei Programme werden miteinander verglichen und die Abhéngigkeit dieser
GroBen von der Hohe des Voidanteils um den Brennstab untersucht.

Mit MCNP wurden beim 2D-Problem des nur von Vakuum umgebenen Brennstabs
nur die gemittelten Querschnitte Gioail, Gabsi, O1-51 Und voy der schnellen Gruppe berechnet,
da der Neutronenfluss im thermischen Bereich praktisch gleich Null war. Ein Neutronensplit-
ting zur Reduzierung der Varianz im thermischen Bereich wurde in MCNP nicht durchge-
fiihrt.

Die Ergebnisse fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte, die mit Trans-
Ray in der Feindiskretisierung dreidimensional nach den Mittelungsvorschriften (205), (207),
(208) und (210) berechnet wurden, werden mit den drei Ndherungen aus Abschnitt 5.4.2.1
verglichen. Mit TransRay werden die lineare Interpolation (240) und die Interpolation mit
zusdtzlicher Flusswichtung (241) betrachtet. Mit HELIOS wird die 2D-Néherung der Homo-
genisierung betrachtet, bei der das Void mit dem Moderator nach Gleichung (245) und (246)
homogenisiert wird. Dabei entsprechen im Vakuum-Fall Y4, /2 und % relative Hohe des Vaku-
umbereichs im mittleren Brennstabelement einer Dichte von 75, 50 und 25 % der eigentlichen
Moderatordichte. Da fiir TransRay die Daten mit HELIOS aufbereitet werden, bei dieser Auf-
bereitung HELIOS eine vollstindige Transportrechnung ausfiihrt und die Ergebnisse der
2D-Rechnungen mit HELIOS und TransRay grundsitzlich sehr gut iibereinstimmen, wurde
die dritte Ndherung der Homogenisierung gleich mit den HELIOS-Ergebnissen betrachtet und

keine zusidtzliche TransRay-Rechnung mit homogenisiertem Moderator ausgefiihrt. Aus dem
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Vergleich der gemittelten Zweigruppenquerschnitte, die zum einen dreidimensional in der
Feindiskretisierung und zum anderen mit den drei Ndherungen berechnet wurden, wird fiir
das einzelne Brennstabelement mit Void die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung dieser
Querschnitte bewertet.

Wie beim Regelstab-Testfall werden mit MCNP unterschiedliche Zellhhen betrachtet
(0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm). Analog dienten diese Rechnungen dazu, zum einen die
Abhéngigkeit des Multiplikationsfaktors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte von der Zellhohe zu untersuchen und zum anderen abzuschétzen, fiir welche Zellho-
hen eine 3D-Datenaufbereitung notwendig ist. Als Grenzfall immer kleiner werdender Zell-
hohen wird analog zu HELIOS auch mit MCNP die 2D-Néherung der Homogenisierung be-
trachtet. Die Betrdge der relativen Abweichungen der MCNP- zu den HELIOS-Ergebnissen
fiir die Zweigruppenquerschnitte, die mit dieser Ndherung berechnet wurden, liegen unter
3.1 %.

Es wird nun zuerst der Vakuum-Fall behandelt:

Fiir den Multiplikationsfaktor k., liegen die Betrdge der relativen Abweichungen der Trans-
Ray-Werte zu den MCNP-Werten unter 1.2 % bei bis zu % relativer Hohe des Vakuums im
Moderatorbereich. Bei vollem Vakuumanteil liegt die relative Abweichung des TransRay-
Werts zum MCNP-Wert fiir TransRay2D bei 1.4 % und fiir TransRay3D bei 3.2 %. Die Be-
trage der relativen Abweichungen der TransRay-Werte zum HELIOS-Wert beim 2D-Problem
des Brennstabes, der nur mit Moderator umgeben ist, liegen unter 0.23 %. Beim 2D-Problem
des Brennstabes, der nur von Vakuum umgeben ist, betrdgt die relative Abweichung des
TransRay-Werts zum HELIOS-Wert fiir TransRay2D -0.0235 % und fiir TransRay3D 1.72 %.
Die entsprechende Abweichung des HELIOS-Werts zum MCNP-Wert liegt beim Brennstab
mit Moderator bei -0.13 % und beim Brennstab mit Vakuum bei 1.4 %.

In Abbildung 55 sind die mit HELIOS, MCNP und TransRay berechneten Werte fiir
den Multiplikationsfaktor k., zu sehen. Die beiden TransRay2D-Werte sind linear interpoliert.
Fiir die Zellhéhe von 24 cm zeigen die MCNP- und TransRay3D-Werte die Abhingigkeit des
Multiplikationsfaktors von der relativen Hohe des Vakuums im Moderatorbereich des Brenn-
stabelements. Im Gegensatz zum Multiplikationsfaktor in Abbildung 52 fiir den Fall des
Brennstabelements mit Vakuum, das von den 8 benachbarten Brennstabelementen ohne Va-
kuum umgeben ist, zeigt sich in Abbildung 55 eine eindeutig nichtlineare Abhéngigkeit des
Multiplikationsfaktors vom Vakuumanteil im Moderatorbereich. In Abbildung 55 sind zusitz-
lich die HELIOS-Werte fiir die 2D-Probleme angegeben, bei denen der Moderator mit dem

Vakuum nach Gleichung (245) und (246) homogenisiert wurde. Die Differenzen zwischen
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den Ergebnissen des 3D-Problems und der Rechnung mit homogenisiertem Moderator sind

durch 3D-Effekte bedingt.
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Abbildung 55: Der Multiplikationsfaktor k., in Abhdngigkeit vom Vakuumanteil
im Moderatorbereich des Brennstabelements (Zellhohe = 24 cm).

Fiir den Vakuum-Fall zeigt Abbildung 56 die MCNP-Ergebnisse fiir den Multiplikati-
onsfaktor k., bei unterschiedlichen Zellh6hen (0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm) und fiir den
homogenisierten Moderator. Bei der Kurve fiir den homogenisierten Moderator wurden die
Werte aus den Rechnungen fiir die 2D-Félle mit Dampf zusitzlich eingetragen. Die Dampf-
dichten von 10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte entsprechen einem Vakuuman-
teil von 90, 99 und 99.9 %. Im Gegensatz zum Fall des Brennstabelements mit Vakuum, das
von den 8 benachbarten Brennstabelementen ohne Vakuum umgeben ist, zeigt der Multiplika-
tionsfaktor eine Abhdngigkeit von der bis zu 100 cm gewiéhlten Zellhohe. Bei einem Vaku-
umanteil von %4, 2 und % erhdht sich in der Regel der Multiplikationsfaktor bei zunehmender
Zellhohe. Wie beim homogenisierten Regelstab in Abbildung 46 ist der Kurvenverlauf von k.,
fiir den nach Gleichung (245) und (246) homogenisierten Moderator der Grenzfall fiir immer
kleiner werdende Zellhdhen.

Es werden nun fiir den Vakuum-Fall die gemittelten Zweigruppenquerschnitte bei der
Zellhohe von 24 cm behandelt. Die Betrdge der relativen Abweichungen der TransRay-Werte
zu den MCNP-Werten liegen fiir voy unter 5.6 % und fiir die anderen Querschnitte unter
3.3 %. Die Betrédge der relativen Abweichungen der TransRay-Werte zu den HELIOS-Werten
beim 2D-Problem des Brennstabes, der nur mit Moderator umgeben ist, liegen unter 0.93 %.

Beim 2D-Problem des Brennstabes, der nur von Vakuum umgeben ist, liegen die Betrige der
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Abbildung 56: Der mit MCNP berechnete Multiplikationsfaktor k., in Abhingig-
keit vom Vakuumanteil im Moderatorbereich des Brennstabelements fiir unter-
schiedliche Zellhdhen und fiir den homogenisierten Moderator.

relativen Abweichungen der TransRay2D-Werte zu den HELIOS-Werten unter 0.13 %. Dies
bestdtigt, dass die TransRay2D- und die HELIOS-Ergebnisse bei den 2D-Problemen in den
meisten Féllen sehr gut iibereinstimmen. Die entsprechenden Betrdge der relativen Abwei-
chungen der TransRay3D-Werte zu den HELIOS-Werten liegen fiir 6,-,, bei 5 % und fiir die
anderen Querschnitte unter 0.71 %. Dies bestitigt die in den meisten Fillen gute Uberein-
stimmung von TransRay3D und HELIOS bei den 2D-Problemen. Die Werte fiir -, liegen
im Bereich von 10” cm™, d. h., die absolute Abweichung des TransRay3D-Werts zum HE-
LIOS-Wert ist klein. Da das Neutronenflussspektrum mit zunehmendem Vakuum hérter wird,
wird der Anteil der Neutronen, die vom schnellen in den thermischen Energiebereich streuen
geringer und G_,, konvergiert fast gegen Null. Die Betrige der relativen Abweichungen der
mit HELIOS zu den mit MCNP berechneten Zweigruppenquerschnitten liegen beim Brenn-
stab nur mit Moderator unter 1.8 % und beim Brennstab nur mit Vakuum unter 3.2 %.

Die TransRay3D-Werte weichen etwas mehr von den HELIOS-Werten ab als die
TransRay2D-Werte. Dies ist auf numerische Effekte beim Ubergang von der zwei- zur drei-
dimensionalen Behandlung zuriickzufiihren. Trotz alledem ist die Ubereinstimmung von
TransRay mit HELIOS sehr gut.

Beim Vakuum-Fall liegen also fiir alle betrachteten Querschnitte die Betrage der rela-

tiven Abweichungen der TransRay-Werte zu den HELIOS- und MCNP-Werten unter 5.6 %.
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Demnach wurde TransRay im Vergleich zu den Programmen HELIOS und MCNP verifiziert
und es kann im Folgenden mit TransRay die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung der Zwei-
gruppenquerschnitte fiir die Zellhohe von 24 cm bewertet werden.

Fiir den Vakuum-Fall werden nun die Zweigruppenquerschnitte, die mit den drei Ni-
herungen aus Abschnitt 5.4.2.1 berechnet wurden, mit denen verglichen, die mit TransRay3D
dreidimensional in der Feindiskretisierung nach den Mittelungsvorschriften (205), (207),
(208) und (210) berechnet wurden. Nur fiir 6,-,, wurde die Interpolation mit Flusswichtung
nicht ausgefiihrt, da in diesem Fall Formel (241) nicht anwendbar ist.

Tabelle 8 gibt die relativen Abweichungen der drei Ndherungen zu den mit Trans-
Ray3D berechneten Zweigruppenquerschnitten an. Keine Naherung ist fiir alle Zweigruppen-
querschnitte geeignet. Wird fiir alle betrachteten Vakuumhdhen gefordert, dass der Betrag der
relativen Abweichung maximal 10 % betrdgt, so ist die lineare Interpolation flir Giotal1, Gabsi,
G611 und G}, die Interpolation mit Flusswichtung flir Gotai1, Oabsi Und 1-,; und die Homo-
genisierung flir oy und o7, geeignet. Das heif3t, unter dieser Forderung ist fiir den hier
betrachteten Vakuum-Testfall von den drei Ndherungen die Homogenisierung am wenigsten
geeignet, obwohl sie nach Abschnitt 5.4.2.1 iiblicherweise als einfache Ndherung angewandt
wird, wenn nur die Dichte des Moderators von der vertikalen Richtung abhéngig ist. Die bes-

sere Eignung der linearen Interpolation besagt allerdings nur, dass die Abhangigkeit der Quer-

TransRay2D TransRay2D und -3D HELIOS
Lineare Interpolation | Interpolation mit Fluss- Homogenisierter
(240) wichtung (241) Moderator
Rel. Hohe
0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75
des Vakuums
Giotall 2.18%| 3.87%| 2.88%| 1.88%| 3.37%| 2.40%| 238%| 4.10%| 2.78%
Grotal2 -9.94% | -26.25% | -40.55% | -3.78%| -16.17% | -29.82% | -11.46% | -29.20% | -44.32%
Oabsl -3.28% ] -4.06%| -7.53%| -3.57%]| -4.55%] -8.00%]| 9.07%| 24.38%| 35.57%
Gabs2? -14.35% ] -31.90% | -48.93% | -8.68% ] -22.98% | -40.32% | -3.43%] -11.05%| -21.43%
(N 2.23%| 3.93%| 2.99% 1.93% | 3.44%]| 2.53%| 231%| 391%| 2.53%
C1-2 4.01%| 7.80%| 8.84% 0.32%]| -3.91%|-21.57%
G252 -9.69% 1 -25.92%1 -39.99% | -3.50% ] -15.76% | -29.12% ] -11.92%] -30.28% | -45.83%
VOt -8.23%1 -12.43% | -18.19% | -8.53%]-12.92%] -18.66%| 6.07%| 20.10%| 32.96%
VOr2 -16.60% | -35.38% | -54.20%| -10.85% | -26.45% | -45.79% | -0.78% ] -5.49%] -15.63%

Tabelle 8: Die relativen Abweichungen der Zweigruppenquerschnitte fiir den Vakuum-Fall,
die mit TransRay nach den Interpolationen (240) und (241) und mit HELIOS fiir den nach
Gleichung (245) und (246) homogenisierten Moderator berechnet wurden, zu denen, die mit
TransRay dreidimensional in der Feindiskretisierung berechnet wurden.
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schnitte der schnellen Gruppe Giotall, Gabsi> O1->1 Und o1, von der Hohe des Vakuums im We-
sentlichen (Betrag der relativen Abweichung unter 10 %) linear verlauft. Fiir die Querschnitte
der thermischen Gruppe ist die Interpolation mit Flusswichtung immer besser als die lineare
Interpolation. Wird allerdings fiir einen gemittelten Wirkungsquerschnitt eine Néherung als
inakzeptabel definiert, wenn fiir mindestens eine Vakuumhohe die relative Abweichung gro-
Ber als 25 % ist, so sind bei allen betrachteten Querschnitten der thermischen Gruppe die bei-
den Interpolationen inakzeptabel und fiir o,,s; und vy, ist nur die Ndherung der Homogeni-
sierung akzeptabel.

Die Querschnitte fiir den Vakuum-Fall, deren relativen Abweichungen aus Tabelle 8
im vorangegangenen Absatz diskutiert wurden, werden nun in den folgenden Abbildungen
gezeigt. Zusitzlich sind die MCNP-Werte angegeben, so dass jeweils fiinf Kurven dargestellt
werden: Die beiden Kurven fiir die Querschnitte, die zum einen mit TransRay3D in der Fein-
diskretisierung und zum anderen mit MCNP dreidimensional berechnet wurden, und die Kur-
ven der drei Ndherungen fiir diese Querschnitte. Das heif3t, die folgenden Abbildungen veran-
schaulichen die Abhdngigkeit der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der relativen Ho-
he des Vakuumbereichs und die Genauigkeit der drei Ndherungen fiir diese Querschnitte.
Einzige Ausnahme ist wie in Tabelle 8 der Querschnitt o;_,,, bei dem die Interpolation mit
Flusswichtung nach Formel (241) nicht anwendbar ist.

Die TransRay-Ergebnisse fiir die gemittelten Querschnitte der schnellen Gruppe Giotail
und o;_,; zeigen in guter Ndherung einen linearen Verlauf {iber der Hohe des Vakuumbe-
reichs (relative Abweichung zur linearen Interpolation in Tabelle 8 zwischen 2 und 4 %). Der
lineare Verlauf wird durch MCNP in guter Ndherung bestétigt. Da die Kurvenverldufe der
beiden Querschnitte qualitativ gleich sind und o;_,; mit MCNP aus Gy nach Gleichung
(237) berechnet wird, werden nur die Kurven fiir i) gezeigt (Abbildung 57).

Die mit TransRay3D in der Feindiskretisierung dreidimensional berechneten Kurven
fiir den gemittelten Absorptionsquerschnitt der schnellen Gruppe o,s; und den gemittelten
Streuquerschnitt 6,_,, verlaufen wie gesagt in grober Ndherung ebenfalls linear (Abbildung
58 und Abbildung 59). Die Abweichungen der Niherung der Homogenisierung zu diesen
TransRay3D-Werten sind in beiden Abbildungen deutlich zu sehen.

Die Werte fiir vy hingegen zeigen einen eindeutig nichtlinearen Verlauf (Abbildung
60). Wie bei o,,s; werden die Werte fiir voyy, die mit TransRay3D und MCNP dreidimensio-
nal berechnet wurden, durch die Ndherung der Homogenisierung iiberschitzt und durch die
beiden Interpolationen unterschétzt. Alle drei Ndherungen weichen deutlich von der Trans-

Ray3D- bzw. MCNP-Kurve ab.
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Abbildung 57: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte totale Wirkungsquer-
schnitt der schnellen Gruppe Gioa11 in Abhédngigkeit von der relativen Hohe des Vakuumbe-
reichs. Zum Vergleich die drei Ndherungen der Homogenisierung nach (245) und (246), der
Interpolation mit Flusswichtung (241) und der linearen Interpolation (240).
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Abbildung 58: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte Absorptionsquerschnitt
der schnellen Gruppe Gaps1 in Abhéngigkeit von der relativen Hohe des Vakuumbereichs. Zum
Vergleich die drei Ndherungen der Homogenisierung nach (245) und (246), der Interpolation
mit Flusswichtung (241) und der linearen Interpolation (240).
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Abbildung 59: Der mit TransRay3D und mit MCNP berechnete gemittelte Streuquerschnitt
G2 in Abhéngigkeit von der relativen Hohe des Vakuumbereichs. Zum Vergleich die zwei
Naherungen der Homogenisierung nach (245) und (246) und der linearen Interpolation (240).
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Abbildung 60: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte Produktionswirkungs-
querschnitt der schnellen Gruppe voy in Abhéngigkeit von der relativen Hohe des Vakuum-
bereichs. Zum Vergleich die drei Ndherungen der Homogenisierung nach (245) und (246), der
Interpolation mit Flusswichtung (241) und der linearen Interpolation (240).
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Bei den gemittelten Querschnitten der thermischen Gruppe Giotar2, Gabs2, G2-52, Und VO
zeigen sich eindeutig nichtlineare Verldufe. Die TransRay3D-Kurven fiir diese vier Quer-
schnitte unterscheiden sich qualitativ nicht wesentlich. Dies gilt ebenfalls fiir die MCNP-
Kurven und die Kurven der beiden Interpolationen (240) und (241). Nur die Nédherung der
Homogenisierung verlauft fiir oz und o7, qualitativ deutlich anders als fiir Gaps; und voyp.

Da die flinf Kurvenverldufe der beiden Querschnitte G und G5, jeweils qualitativ
sehr dhnlich sind und o,_,; mit MCNP aus Gy nach Gleichung (237) berechnet wird, wer-
den von diesen beiden Querschnitten nur die Kurven fiir oy gezeigt (Abbildung 61). In
Abbildung 62 und Abbildung 63 ist zu sehen, dass fiir o,,s» und voyp, die Homogenisierung die
beste der drei Néherungen ist.

Im Vergleich zum zweiten Void-Testfall in diesem Abschnitt sind exemplarisch in
Abbildung 61 und Abbildung 62 die linearen Kurvenverldufe fiir G,z und Gapsy des ersten
Void-Testfalls aus dem vorangegangenen Abschnitt eingetragen, die mit TransRay3D in der
Feindiskretisierung dreidimensional berechnet wurden, d. h. die Werte, bei denen einmal {iber
alle 9 Brennstabelemente und einmal nur iiber das mittlere der 9 Brennstabelemente mit dem
Vakuum (VE = Vakuumelement) gemittelt wurde. Der Vergleich mit den Werten des ersten
Testfalls fiir alle 9 Brennstabelemente zeigt den Einfluss des hoheren Vakuum-Anteils beim
zweiten Testfall. Der Vergleich mit den Werten des ersten Testfalls, bei dem nur iiber das
mittlere Brennstabelement gemittelt wurde, zeigt den Einfluss der Randbedingung fiir das
einzelne Brennstabelement in der horizontalen Ebene, d. h. beim zweiten Testfall Reflexions-
randbedingungen und beim ersten Testfall eine Umgebung von 8 Brennstiben mit Moderator
und nachfolgenden Reflexionsrandbedingungen. Deutlich sind die Unterschiede zu den Quer-
schnitten zu sehen, bei denen mit TransRay3D in der Feindiskretisierung bzw. mit MCNP

iiber das einzelne Brennstabelement mit Vakuum gemittelt wurde.
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Abbildung 61: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte totale Wirkungsquer-
schnitt der thermischen Gruppe a2 in Abhéngigkeit von der relativen Hohe des Vakuumbe-
reichs. Zum Vergleich die drei Ndherungen und die TransRay3D-Werte fiir das Brennstab-
element mit den 8 nichsten Nachbarn ohne Vakuum, gemittelt {iber alle 9 Brennstabelemente
und nur liber das mittlere Brennstabelement (VE = Vakuumelement).
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Abbildung 62: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte Absorptionsquerschnitt
der thermischen Gruppe ouns2 in Abhdngigkeit von der relativen Hohe des Vakuumbereichs.
Zum Vergleich die drei Néherungen und die TransRay3D-Werte fiir das Brennstabelement
mit den 8 nidchsten Nachbarn ohne Vakuum, gemittelt {iber alle 9 Brennstabelemente und nur
iber das mittlere Brennstabelement (VE = Vakuumelement).
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Abbildung 63: Der mit TransRay3D und MCNP berechnete gemittelte Produktionswirkungs-
querschnitt der thermischen Gruppe vop in Abhdngigkeit von der relativen Hohe des Vaku-
umbereichs. Zum Vergleich die drei Ndaherungen der Homogenisierung nach (245) und (246),
der Interpolation mit Flusswichtung (241) und der linearen Interpolation (240).

Wie in den beiden vorangehenden Abschnitten wurde mit MCNP der Einfluss der
Zellhohe auf die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte untersucht. Daflir wurden
wiederum Zellhdhen bis zu 100 cm betrachtet: 0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm. Im Gegen-
satz zum Fall des Brennstabelements mit Vakuum, das von den 8 benachbarten Brennstab-
elementen ohne Vakuum umgeben ist, zeigen alle betrachteten gemittelten Zweigruppenquer-
schnitte eine Abhingigkeit von der Zellhohe. Dabei ist es in der Regel so, dass die fiir Zell-
rechnungen oft verwendete lineare Interpolation fiir die Querschnittsmittelung nach Glei-
chung (240) zwischen den zweidimensional berechneten Werten fiir die beiden 2D-Félle nur
mit Moderator und nur mit Vakuum im Moderatorbereich des Brennstabelements die Werte
der 3D-Fille (%4, 2 und % relative Hohe des Voidbereichs) unterschétzen wiirde.

Wie die lineare Interpolation (240) ist die einfache 2D-Néherung, bei der der Modera-
tor nach Gleichung (245) und (246) homogenisiert wird, unabhéngig von der Zellhdhe. Auf-
grund der deutlichen Abhdngigkeit der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Zellho-
he ist somit auch diese Homogenisierung grundsétzlich ungeeignet.

Die einzige der drei Ndherungen, die die Zellhohe beriicksichtigt, ist die Interpolation
mit Flusswichtung (241). Dies geschieht, indem eine zusétzliche 3D-Rechung in Grobdiskre-
tisierung (zwei Volumina und zwei Gruppen) durchgefiihrt wird. Mit TransRay wurde diese

Interpolation auf dieselben Zellh6hen angewandt, die mit MCNP betrachtet wurden. Die Be-
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trige der relativen Abweichungen dieser interpolierten Werte zu den mit MCNP dreidimensi-
onal berechneten Zweigruppenquerschnitten waren zum Teil sehr gro3. Im Vergleich zu den
MCNP-Werten wurde mit diesem Interpolationsmodell die nichtlineare Abhidngigkeit der
gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Voidbereichs schlecht oder gar nicht
wiedergegeben. Das heil3t, auch fiir diese Ndherung konnte abgeschétzt werden, dass sie un-
zureichend ist.

Es wird nun im Vergleich zum Vakuum-Fall die Variante betrachtet, dass der Modera-
tor um den Brennstab in der H6he nach und nach anstelle von Vakuum durch Dampf ersetzt
wird. Dabei werden die drei Fille betrachtet, in denen der Dampf eine Dichte von 10 %, 1 %
und 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte hat. Die Betrdge der relativen Abweichungen der
TransRay-Ergebnisse zu den HELIOS-Ergebnissen liegen fiir die 2D-Fille unter 4 %, die der
TransRay-Ergebnisse zu den MCNP-Ergebnissen fiir die 3D-Félle mit einer Zellhohe von
24 cm und fiir die 2D-Félle unter 8 %. Dabei sind fiir alle drei Dampfdichten die Abweichun-
gen fast ausnahmslos am groBten, wenn der Brennstab vollstindig von Dampf umgeben ist.
Grundsitzlich ist die Ubereinstimmung der drei Programme also gut.

Die Abhéngigkeit des Multiplikationsfaktors und der gemittelten Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Hohe des Dampfbereichs entspricht in allen Féllen qualitativ der
Abhingigkeit dieser Groflen von der Hohe des Vakuumbereichs beim Vakuum-Fall. Bei bis
zu 75 % Dampfanteil bzw. 75 % Vakuumanteil zeigten die Werte auch quantitativ im We-
sentlichen keine groBen Unterschiede. Beim Brennstab, der nur von Dampf bzw. Vakuum
umgeben ist, zeigten sich groBere Unterschiede. In Tabelle 9 sind die TransRay2D-Werte fiir
alle betrachteten Moderatordichten (100 %, 10 %, 1 %, 0.1 % und 0 % der eigentlichen Dich-

100 % Dichte | 10 % Dichte 1 % Dichte 0.1 % Dichte 0 % Dichte
(fliissig) (Dampf) (Dampf) (Dampf) (Vakuum)
Ko 1.0701E+00 6.8359E-01 5.0339E-01 4.8034E-01 4.7758E-01
Gotall 5.1171E-01 2.1637E-01 1.8763E-01 1.8520E-01 1.8495E-01
Gz | 1.1591E+00 2.5100E-01 1.7618E-01 1.6873E-01 1.6650E-01
Gabsl 8.9840E-03 5.2415E-03 3.3790E-03 3.0894E-03 3.0557E-03
Oabs2 5.8946E-02 2.3440E-02 1.3108E-02 1.1536E-02 9.7226E-03
O1o1 4.8528E-01 2.1036E-01 1.8424E-01 1.8211E-01 1.8189E-01
Gl 1.7444E-02 7.6600E-04 9.7185E-06 3.3178E-07 1.2081E-09
Gosl 0 0 0 0 0
G2y 1.1002E+00 2.2756E-01 1.6307E-01 1.5719E-01 1.5677E-01
VOr | 4.9501E-03 2.9560E-03 1.6941E-03 1.4849E-03 1.4605E-03
VG§) 7.8850E-02 3.5263E-02 1.7563E-02 1.4729E-02 1.0921E-02

Tabelle 9: Multiplikationsfaktor k., und gemittelte Zweigruppenquerschnitte (in cm™) fiir den
2D-Fall des nur von Moderator (100, 10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Dichte)
bzw. nur von Vakuum umgebenen Brennstabs berechnet mit TransRay2D.
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te) dargestellt. Mit abnehmender Moderatordichte fallen der Multiplikationsfaktor und alle

Zweigruppenquerschnitte stetig (Ausnahme: 6, ,; =0 cm™). Die stirkste absolute Abnahme

in Tabelle 9 ist dabei immer beim Schritt von 100 % auf 10 % Moderatordichte.

Fiir die drei Dampf-Félle wurde die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung an-

hand eines Vergleichs der 3D-Rechnungen zu den drei Néherungen aus Abschnitt 5.4.2.1

nicht untersucht. Aufgrund der qualitativ und zum groBen Teil auch quantitativ guten Uber-

einstimmung der Dampf-Félle mit dem Vakuum-Fall ist folgendes fiir die drei N&dherungen zu

erwarten:

1)

2)

3)

Die lineare Interpolation (240) der Zweigruppenquerschnitte ist die geradlinige Verbin-
dung des Wertes in der Spalte fiir 100 % Dichte in Tabelle 9 mit dem entsprechenden
Wert des betrachteten Dampf- oder Vakuum-Falls (10 %, 1 %, 0.1 % oder 0 % Dichte).
Da jeweils zwischen diesen beiden Werten die 3D-Kurvenverldufe, die die Abhingigkeit
der Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Dampf- bzw. Vakuum-Bereichs be-
schreiben, qualitativ gleich sind, gelten fiir die drei Dampf-Fille qualitativ dieselben

Aussagen wie flir den Vakuum-Fall.

Bei der Interpolation mit Flusswichtung (241) wird mit den Werten aus der Spalte fiir
100 % Dichte in Tabelle 9 und mit den Werten der Spalte des jeweils betrachteten
Dampf- oder Vakuum-Falls eine zusétzliche 3D-Rechnung in Grobdiskretisierung
(2 Volumina, 2 Gruppen) ausgefiihrt. Da die starkste absolute Abnahme der Querschnitte
in Tabelle 9 beim Schritt von 100 % auf 10 % Moderatordichte ist, ist zu erwarten, dass

sich bei den drei Dampf-Fallen diese Interpolation wie beim Vakuum-Fall verhilt.

Beim Vakuum-Testfall betrdgt die Dichte des nach Gleichung (245) und (246) homoge-
nisierten Moderators bei Y4, %2 und % relativer Vakuumhohe 75, 50 und 25 % der eigent-
lichen Dichte. Fiir die Fille, bei denen der Moderator durch Dampf mit 10 %, 1 %, und
0.1 % der eigentlichen Moderatordichte verdrdngt wird, betragen die entsprechenden
Dichten des homogenisierten Moderators 77.5, 55 und 32.5 %, 75.25, 50.5 und 25. 75 %
bzw. 75.025, 50.05 und 25.075 % der eigentlichen Moderatordichte. Es ist demnach zu
erwarten, dass bei der 2D-Néherung der Homogenisierung fiir die beiden Dampf-Fille
mit 1 % und 0.1 % Moderatordichte kaum Unterschiede und fiir den Dampf-Fall mit
10 % Moderatordichte keine signifikanten Unterschiede gegeniiber dem Vakuum-Fall

auftreten.

Wie fiir das einzelne Brennstabelement, dessen Moderator in der Hohe durch Vakuum

verdrangt wird, wurde mit MCNP fiir das einzelne Brennstabelement, dessen Moderator in
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der Hohe durch Dampf mit 1 % der eigentlichen Moderatordichte verdringt wird, der Einfluss
der Zellhohe auf den Multiplikationsfaktor k., und die gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte untersucht. Dafiir wurden dieselben Zellhohen betrachtet wie beim Vakuum-Testfall.
Wie bereits fiir die Zellhohe von 24 cm in diesem Abschnitt erwéhnt wurde, entsprach auch
fiir die anderen Zellhohen die Abhédngigkeit des Multiplikationsfaktors und der gemittelten
Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Damptbereichs qualitativ der Abhdngigkeit dieser
GroBen von der Hohe des Vakuumbereichs beim Vakuum-Fall. Demnach ist wie beim Vaku-
um-Fall zu erwarten, dass beim Fall mit Dampf mit 1 % der eigentlichen Moderatordichte die

drei Ndherungen fiir Zellhohen bis 100 cm grundsitzlich ungeeignet sind.

Es lasst sich folgendes Fazit aus diesem Abschnitt ziehen:

1) Beim Testfall des einzelnen Brennstabelements, in dem der Moderator in der Hohe nach
und nach durch Vakuum verdringt wird, wurden fiir eine Zellhohe von 24 cm, die einer
typischen Hohe eines Brennelement-Nodes im Programm DYN3D [22] entspricht (siche
S. 127), die Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidi-
mensional berechnet wurden, mit den drei Néherungen der linearen Interpolation, der In-
terpolation mit Flusswichtung und der Homogenisierung verglichen. Dieser Vergleich
zeigt, dass alle drei Niherungen unzureichend sind und stattdessen eine 3D-
Datenautbereitung der Zweigruppenquerschnitte notwendig ist.

2) Fiir den Vakuum-Fall zeigen die mit MCNP berechneten Werte fiir den Multiplikationsfak-
tor k, und fiir alle betrachteten gemittelten Zweigruppenquerschnitte eine Abhédngigkeit
von der bis zu 100 cm gewdhlten Zellhdhe. Es wurde abgeschitzt, dass fiir Zellh6hen bis
100 cm und damit fiir typische Brennelement-Node-Hohen in DYN3D, eine 3D-
Datenaufbereitung notwendig ist.

3) Fiir eine Zellhohe von 24 cm war die Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors und der ge-
mittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Dampfbereichs (Dampf mit 10, 1 und
0.1 % der eigentlichen Moderatordichte) qualitativ gleich der Abhdngigkeit dieser Grof3en
von der Hohe des Vakuumbereichs beim Vakuum-Testfall. Es wurde abgeschétzt, dass fiir
die drei Dampf-Féille wie fiir den Vakuum-Fall eine 3D-Datenaufbereitung notwendig ist.

4) Beim Vakuum-Fall und den drei Dampf-Féllen ist die Abhédngigkeit des Multiplikations-
faktors bzw. der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Héhe des Vakuum- bzw.
Damptbereichs fiir alle betrachteten Zellhhen qualitativ gleich. Fiir den Dampf-Fall mit
1 % der eigentlichen Moderatordichte wurde wie beim Vakuum-Fall abgeschétzt, dass eine

3D-Autfbereitung der Zweigruppenquerschnitte fiir Zellhdhen bis 100 cm notwendig ist.
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Damit kann bewertet werden, dass fiir ein Brennelement-Node in DYN3D, das keine Regel-
stabe enthilt und in dem die Brennstibe in einer ganzen Hohenschicht nur von Void umgeben
sind, eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte im Bereich typischer

Hoéhen des Brennelement-Nodes notwendig ist.



6 Zusammenfassung

In Abschnitt 2.1 wurde die iibliche deterministische Neutronentransportberechnung des ge-
samten Reaktorkerns von Leichtwasserreaktoren beschrieben und in drei Stufen eingeteilt.
Falls ausschlieBlich Gruppendaten verwendet werden, so werden in der Stufe 1 die Vielgrup-
pendaten fiir alle Energiegruppen erzeugt, in der Stufe 2 werden aus den Vielgruppendaten
mit den Zellcodes Weniggruppendaten berechnet und in Stufe 3 wird mit den Weniggruppen-
daten die Neutronenfeldberechnung iiber einem groben Raumgitter fiir den gesamten Reak-
torkern ausgefiihrt.

In der zweiten Stufe erfolgt die Berechnung der Weniggruppendaten standardmifBig
mit Zellcodes, die den Neutronentransport mit deterministischen Methoden zweidimensional
berechnen. Ziel dieser Arbeit war es, einen 3D-Zellcode zu entwickeln, mit diesem Code
3D-Effekte zu untersuchen und die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung von Wenig-
gruppendaten (effektiven Zweigruppenwirkungsquerschnitten) zu bewerten. Aus dieser Ziel-
stellung wurden in der Einleitung die zwei Aufgaben fiir diese Arbeit formuliert:

1. Entwicklung eines 2D/3D-Zellcodes zur Berechnung des Neutronentransports in
Brennelementen unter Verwendung der Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten,
die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden.

2. Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen Datenaufbereitung gemittelter
oder sogenannter effektiver Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir Reaktorcodes mit
dem entwickelten Zellcode fiir ausgesuchte 3D-Fille.

Zur Losung der ersten Aufgabe wurde der 2D/3D-Zellcode TransRay geschrieben und verifi-
ziert. Die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten, die in TransRay verwendet wird, ist eine
integrale Transportmethode. Integraltransportmethoden werden vorzugsweise zur Losung von
Transportproblemen angewandt, bei denen der Effekt der anisotropen Streuung klein ist. Oft-
mals reicht es z. B. aus, anisotrope Streuung liber eine Transportkorrektur der totalen Wir-
kungsquerschnitte und der Streuquerschnitte zu beriicksichtigen. Zu Anfang der Arbeiten war
der Trend, in Stufe 2 fiir 2D-Zellcodes die integrale Transportmethode der Stowahrschein-
lichkeiten zu verwenden und diese Methode auch in 3D zu testen. Die Matrizen mit den Stof3-
wahrscheinlichkeiten sind allerdings sehr gro3. Daher gewinnt unter den integralen Trans-
portmethoden die Methode der Charakteristiken, in der insbesondere bei gro3en Problemen
mit vielen Regionen bedeutend weniger Grolen zu bestimmen sind, immer mehr an Bedeu-
tung. Eine Mdglichkeit, die Dimension der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen zu reduzieren, ist
die Interface-Current-Methode, die auch in TransRay implementiert ist. Diese Methode be-

deutet allerdings eine zusitzliche Approximation.

170
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Die mathematischen Berechnungsmethoden wurden im Zwei- und Dreidimensionalen
dquivalent formuliert, so dass die 2D- und 3D-Rechnungen mit TransRay auf einem mog-
lichst einheitlichen Algorithmus verglichen werden konnten.

Bei den Mittellungsvorschriften fiir die Gruppenwirkungsquerschnitte wurde das Ver-
fahren, die Energievariable in Gruppen zu diskretisieren und die Querschnitte so iiber die E-
nergiegruppen zu mitteln, dass die Anzahl der Detektorantworten erhalten bleibt, auf die
raumliche Diskretisierung und anschlieBende Homogenisierung iibertragen. Bei dieser Mitte-
lung bleiben die Neutronenreaktionsraten im Raum-Energie-Element, iiber das gemittelt wur-
de, erhalten. Wird umgekehrt gefordert, dass bei der Mittelung der Querschnitte iiber das
Raum-Energie-Element diese Raten erhalten bleiben, so ergeben sich dieselben Mittelungs-
vorschriften fiir die effektiven Gruppenwirkungsquerschnitte. Dadurch wird gewéhrleistet,
dass diese Raten in der nachfolgenden Neutronenfeldberechnung, die mit diesen Querschnit-
ten ausgefiihrt wird, gut approximiert werden.

Die Koeffizienten des linearen Gleichungssystems, das in TransRay geldst wird, sind
die StoBwahrscheinlichkeiten, deren Berechnung mit der deterministischen Ray-Tracing-
Methode in 2D und in 3D erfolgt. Dabei wurde zusétzlich der Fall mathematisch formuliert,
dass in mehreren Raumelementen Vakuum sein kann. Im Programm HELIOS [57] werden in
einem solchen Raumelement kleine Wirkungsquerschnitte angenommen. Fiir TransRay wurde
ein alternatives Verfahren entwickelt. Die Koeffizienten des zu 16senden Gleichungssystems
werden so gewdhlt, dass sie anstelle der StoBwahrscheinlichkeiten die Gewichte der Quellra-
ten und der Eintrittsraten zum rdumlich iiber das Raumelement integrierten Gruppenfluss pro
cm reprisentieren. Im Gegensatz zu den StoBwahrscheinlichkeiten konnen diese Gewichte
grofer als 1 sein. Im Programm TransRay wurden, wenn Vakuumbereiche vorhanden waren,
diese Gewichte verwendet. In TransRay wird das lineare Gleichungssystem sukzessive von
der ersten bis zur letzten Energiegruppe gelost. Dies geschieht innerhalb jeder Energiegruppe
mit dem GauB-Jordan-Verfahren. Fiir Zellen mit sehr vielen Raumelementen muss das Sys-
tem gegebenenfalls iterativ gelost werden. Dafiir konnen das Jacobi- oder das GauB3-Seidel-
Verfahren angewandt werden. Falls kein Vakuum vorhanden ist, so ist fiir jede Energiegruppe
die Iterationsmatrix unzerlegbar und diagonaldominant. Damit konvergieren das Jacobi- und
das GauB-Seidel-Verfahren. Sind nun Vakuumgebiete vorhanden, so ist bei Verwendung der
erwdhnten Koeffizienten die Diagonaldominanz der Iterationsmatrix nicht gewdhrleistet. In
der Arbeit wurden die Zellen jedoch in relativ wenig Raumelemente unterteilt und das Glei-

chungssystem konnte nach dem GauB3-Jordan-Verfahren geldst werden. Testrechnungen, bei
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denen das lineare Gleichungssystem fiir kleine Anordnungen iterativ berechnet wurde, kon-
vergierten gegen dieselben Werte.

TransRay berechnet effektive Gruppenwirkungsquerschnitte, die iiber die Zelle (An-
ordnungen aus Brenn- und Regelstdben in Kiihlwasser) gemittelt sind. Diese Anordnungen
bilden oftmals ein regelméBiges Gitter in der horizontalen (x, y)-Ebene und das zu berech-
nende System kann dadurch approximiert werden, dass eine Zelle betrachtet wird, die sich im
unendlich ausgedehnten Gitter gleicher Zellen befindet. Die Berechnung einer Zelle im un-
endlich ausgedehnten Gitter identischer Zellen induziert Reflexions- oder periodische Rand-
bedingungen an den Réindern in der (X, y)-Ebene. Diese Randbedingungen sind auch in
TransRay implementiert.

Fiir die mathematischen Modelle wurden numerische Losungsverfahren erstellt und
die Algorithmen in der Programmiersprache FORTRAN in das Neutronentransport- und Zell-
programm TransRay implementiert. In Kapitel 4 wurden kurz die Datenaufbereitung, die Ge-
ometrieeingabe und das Ray-Tracing in TransRay beschrieben. Weiterhin wurden die Funkti-
onen der entscheidenden Prozeduren von TransRay, ihre Struktur innerhalb von TransRay
und der Ablauf der dulleren Iteration in TransRay, welche nach der inversen Potenzmethode
erfolgt, anhand eines Flussdiagramms beschrieben.

Um den Aufwand fiir die Entwicklung von TransRay zu reduzieren, wurde fiir den
Geometrieteil des Programms das Geometriemodul des Monte-Carlo-Codes MORSE-CGA
genutzt. Aufgrund der hohen Rechenzeiten fiir das Ray-Tracing wurde dieses in der 3D Vari-
ante von TransRay parallelisiert. Die Rechenzeiten fiir serielle Rechnungen wurden somit bei
entsprechender paralleler Rechnung auf demselben Rechner drastisch reduziert. So verringer-
te sich die Rechenzeit fiir das Ray-Tracing bei Verwendung von n Prozessoren auf bis zu 1/n
der Rechenzeit, die mit einem Prozessor bendtigt wurde.

In allen untersuchten Féllen wurden der Multiplikationsfaktor k., der Zelle und die -
ber die Zelle gemittelten makroskopischen Zweigruppenwirkungsquerschnitte der schnellen
und thermischen Gruppe berechnet, und zwar die totalen Wirkungsquerschnitte, die Absorpti-
ons-, Streu- und Produktionswirkungsquerschnitte. Die Gruppengrenze wurde bei 3.9279 eV
gewihlt. Die Ergebnisse fiir die gemittelten Zweigruppenquerschnitte sind selbstverstandlich
abhéngig von der Wahl der Gruppengrenze. Diese Abhingigkeit wurde nicht untersucht.

Alle Félle wurden mit den drei Programmen HELIOS, MCNP [8] und TransRay be-
rechnet. Unter anderem wurden somit Vergleichsrechnungen zwischen zwei Methoden zur
Berechnung des Neutronentransports gemacht. Einmal mit der integralen Transportmethode

der StoBwahrscheinlichkeiten, die mit der deterministischen Ray-Tracing-Methode berechnet
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werden, und einmal mit der Monte-Carlo-Methode. Erstere wird vom 2D-Programm HELIOS
und vom 2D/3D-Programm TransRay und Zweite vom 3D-Code MCNP verwendet.

Zuerst wurde TransRay am 2D-Problem des Babcock und Wilcox UO, (B&W-UO,)
Kritikalitdts-Benchmarks {iberpriift. AnschlieBend wurde TransRay im Vergleich zu den Pro-
grammen HELIOS und MCNP an diesem Benchmark verifiziert. Unter anderem wurden da-
fiir unterschiedliche Datensétze von makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnitten, die
Eingangsdaten von TransRay sind, getestet. Selbst bei diesem recht einfachen 2D-Problem
des B&W-UO, Benchmarks, bei dem es keine groflen Flussgradienten gibt, wie zum Beispiel
bei den spiter betrachteten Féllen mit Absorbern oder mit Voidbereichen, zeigten sich schon
auffallende Unterschiede in den TransRay-Ergebnissen bei Verwendung unterschiedlicher
Datensédtze makroskopischer Wirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen. Bei der Erzeugung dieser
Gruppenwirkungsquerschnitte ist die Selbstabschirmung in Ort und Energie hinreichend ge-
nau zu beriicksichtigen. Mit einem HELIOS-Datensatz stimmten die TransRay-Ergebnisse am
besten mit denen von HELIOS und MCNP iiberein. Diese Ubereinstimmung, die sehr gut
war, war notwendig dafiir, dass in dem folgenden Abschnitt 5.4 der Unterschied zwischen den
Naherungen und einer 3D-Aufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte untersucht wer-
den konnte. Denn erst durch den Abgleich der Datenbasis war sicher, dass ein solcher Unter-
schied nicht durch ungleiche Gruppendaten der Transportprogramme vorgetauscht wird, son-
dern wirklich eine Folge eines 3D-Effektes ist. Demzufolge wurde der HELIOS-Datensatz fiir
alle folgenden TransRay-Rechnungen in dieser Arbeit verwendet. Damit beruhten die Trans-
Ray- und HELIOS-Rechnungen auf einer einheitlichen Datengrundlage.

Fiir alle weiteren Rechnungen wurden die Daten der Kernauslegung fiir den ersten
Zyklus eines Druckwasserreaktors gewéhlt. Zuerst wurde das 2D-Problem des unendlich lan-
gen Brennstabelements betrachtet. Auch bei diesem 2D-Problem stimmten die Ergebnisse von
TransRay2D und TransRay3D sehr gut iiberein und TransRay stimmte sehr gut mit HELIOS
und MCNP {iberein. Fazit dieser Verifikation von TransRay war, dass TransRay und die ver-
wendete Datenbasis fiir die folgenden Untersuchungen von 3D-Zelleffekten geeignet waren.

Anhand von 3D-Problemen wurde nun die zweite Aufgabe dieser Arbeit behandelt,
d. h., die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte fiir das Programm DYN3D zu bewerten. In der horizontalen Ebene des betrachteten
Druckwasserreaktors ist die Querschnittsfliche eines Brennelements ein Quadrat mit einer
Seitenlinge von 21.42 cm. Ublicherweise wird ein Reaktorkern, der eine quadratische Brenn-
elementgeometrie hat, in ein dreidimensionales rechtwinkliges Gitter unterteilt und anschlie-

Bend mit den Reaktorcodes der dritten Stufe das Neutronenfeld fiir dieses Raumgitter berech-
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net. Damit ist jedes Element V in der rdumlichen Diskretisierung des Reaktorkerns ein Qua-
der.

StandardmiBig berechnen in der zweiten Stufe die Zellcodes den Neutronentransport
zweidimensional jeweils fiir eine 2D-Zelle, d. h. fiir einen horizontalen Schnitt eines Raum-
elements V. Dabei nehmen die Zellcodes in der Regel an den vier AuBlenseiten der 2D-Zelle
Reflexionsrandbedingungen an. Ist der betrachtete Bereich der Zelle weit genug vom Rand
des Reaktorkerns in der horizontalen Ebene entfernt, so ist das berechnete Neutronenfeld mit
Reflexionsrandbedingungen in vielen Féllen eine gute Ndherung fiir das Neutronenfeld in
diesem Bereich des Reaktorkerns. In dieser Arbeit wurde dieses Verfahren von 2D auf 3D
ibertragen, d. h., alle betrachteten 3D-Zellen wurden mit Reflexionsrandbedingungen an den
6 Aullenflachen der quaderférmigen Zelle behandelt.

Das Programm HELIOS kann beriicksichtigen, dass sich die 2D-Zelle im eigentlich
kritischen Reaktor befindet, indem das Neutronenflussspektrum, das fiir die einzelne Zelle mit
Reflexionsrandbedingungen berechnet wird, korrigiert wird. Dieses korrigierte Spektrum wird
als kritisches Neutronenflussspektrum bezeichnet. Grundsitzlich kann nach diesem Verfahren
auch das Neutronenflussspektrum der 3D-Zelle korrigiert werden.

Fiir die Berechnung des gesamten Reaktorkerns mit dem Programm DYN3D ist es iib-
lich, dass jedes Raumelement V ein Brennelement-Node ist, d. h. ein Hohenabschnitt eines
Brennelementes. Das Raumelement V hat somit in der x- und in der y-Richtung die Kanten-
lange eines Brennelements von 21.42 cm. Fiir die z-Richtung, d. h. fiir die Hohe H des Raum-
elements V, ist es in DYN3D iiblich, eine Linge derselben Groenordnung zu verwenden,
z.B.H=24 cm.

Mit TransRay wurden die zwei 3D-Fille des eingetauchten Regelstabes und des
Brennstabelements mit der ,,Dampfblase® im Moderatorgebiet untersucht. Fiir die TransRay-
Rechnungen wurde in beiden Féllen fiir die 3D-Zelle eine Hohe von 24 cm verwendet. In der
x-y-Ebene wurde jedoch nur ein Teil des Brennelements berechnet, so dass der Rechenauf-
wand fiir die 3D-Félle deutlich geringer war, als wenn das gesamte Brennelement in der x-y-
Ebene berechnet worden wire. Dies diente dazu, durch den Vergleich der TransRay- mit den
MCNP-Ergebnissen das Programm TransRay3D vorerst an weniger umfangreichen 3D-Pro-
blemen zu verifizieren.

Beim ersten 3D-Fall wurde ein eingetauchter Regelstab mit unterschiedlichen Ein-
tauchtiefen betrachtet, der von 8 Nachbarbrennstiben umgeben ist. Die 3D-Zelle hat demnach
die Mafle 3.78 cm in x- und y-Richtung und 24 cm in z-Richtung. Diese 3D-Zelle ist ein ver-

einfachtes Modell fiir einen 24 cm hohen Abschnitt eines ganzen Brennelements, in das die
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25 Regelstibe eingefahren sind und in dem diese Regelstébe in diesen Hohenabschnitt einge-
taucht sind.

Als zweites 3D-Problem wurde Void, d. h. Vakuum oder Dampf, um einen Brennstab
untersucht. Dies ist ein Modell fiir eine Dampfblase im Moderatorgebiet. Im ersten Modell
wurde ein Brennstab mit den acht nichsten Nachbarbrennstiben betrachtet. Der Moderator
um den zentralen Brennstab wurde dabei in der Hohe nach und nach durch Vakuum ersetzt.
Die 3D-Zelle mit Vakuum hat demnach die selben Malle wie die 3D-Zelle des eingetauchten
Regelstabes, und zwar 3.78 cm in x- und y-Richtung und 24 cm in z-Richtung. Im zweiten
Modell wird ein einzelnes Brennstabelement betrachtet, in dem der Moderator um den Brenn-
stab in der Hohe nach und nach durch Void ersetzt wird. Die 3D-Zelle dieses Modells hat
demnach die MafBle 1.26 cm in x- und y-Richtung und 24 cm in z-Richtung. Somit erhdhte
sich gegeniiber dem ersten Void-Modell der relative Anteil des Voids am gesamten Volumen
der Zelle.

Die 3D-Zellen mit Void sind ein vereinfachtes Modell fiir einen 24 cm hohen Ab-
schnitt eines ganzen Brennelements, in dem keine Regelstdbe und im Moderator Dampfblasen
sind. Das zweite Void-Modell ist dabei der Grenzfall, bei dem alle Stidbe des Brennelements
in einer Hohenschicht nur von Void umgeben sind.

Bei den beiden 3D-Problemen des eingetauchten Regelstabs und des Brennstabele-
ments mit der ,,Dampfblase im Moderatorgebiet stimmten die Ergebnisse der drei Program-
me HELIOS, MCNP und TransRay im Wesentlichen gut bis sehr gut {iberein. Die Abhidngig-
keit des Multiplikationsfaktors k., und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von
der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise von der Hohe der Damptblase um den
Brennstab wurden untersucht. Die Zweigruppenwirkungsquerschnitte, die mit TransRay in
der Feindiskretisierung nach den Mittelungsvorschriften (205), (207), (208) und (210) dreidi-
mensional berechnet wurden, wurden mit denen iiblicher Naherungen verglichen. Aus diesem
Vergleich wurde die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung gemittelter Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte bewertet.

Fiir die 3D-Rechnungen mit TransRay in der Feindiskretisierung musste die dreidi-
mensionale Zelle geeignet in Teilvolumina unterteilt werden. In jedem Teilvolumen wurden
dabei Wirkungsquerschnitte angenommen, die mit HELIOS zweidimensional erzeugt wurden.
Bei diesem Modell wurde also die dreidimensionale Geometrie der Zelle exakt beschrieben.
Fiir die Wirkungsquerschnitte in den Teilvolumina ist dieses 3D-Geometriemodell allerdings
nur eine Niherung, da bei der zweidimensionalen Erzeugung dieser Querschnitte mit

HELIOS die vertikalen Heterogenitédten in der Zelle nicht berticksichtigt werden konnten.
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Drei Néherungen fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte wurden ver-
wendet: Die lineare Interpolation (240), die Interpolation mit zusitzlicher Flusswichtung
(241) und die Homogenisierung. Die lineare Interpolation ist die einfachste 2D-Néherung, bei
der zwischen den zweidimensional berechneten Werten des gezogenen und des vollstindig
eingefahrenen Regelstabs, bzw. des Brennstabes, der nur mit Moderator und nur mit Void
umgeben ist, linear interpoliert wird. Bei der Interpolation mit Flusswichtung werden diese
zweidimensional berechneten Werte zusitzlich mit Neutronengruppenfliissen gewichtet. Die-
se Fliisse wurden mit TransRay in Grobdiskretisierung (2 Volumina und 2 Energiegruppen)
dreidimensional berechnet. Diese Ndherung ist daher keine reine 2D-Néherung. Die Homoge-
nisierung ist eine 2D-Niherung, bei der der Regelstab nach Gleichung (247) und (248) bzw.
das Void mit dem Moderator nach Gleichung (245) und (246) homogenisiert wurden.

Beim 3D-Problem des eingetauchten Regelstabs zeigte sich bei der Zellhohe von
24 cm, dass die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensional berechneten gemit-
telten Zweigruppenquerschnitte sehr gut mit der Niherung der Interpolation mit Flusswich-
tung (241) lbereinstimmten. Diese Ndherung war die beste der drei betrachteten. Anhand der
TransRay-Ergebnisse ldsst sich also bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter
Zweigruppenquerschnitte in der Feindiskretisierung in Ort und Energie nach den Vorschriften
(205), (207), (208) und (210) nicht notwendig ist. Fiir die Querschnittsmittelung kann statt-
dessen zwischen den zweidimensional berechneten Werten fiir den gezogenen und den voll-
standig eingetauchten Regelstab nach Vorschrift (241) interpoliert werden. Fiir den Multipli-
kationsfaktor k., und fiir die Zweigruppenquerschnitte mit Ausnahme des gemittelten Absorp-
tionswirkungsquerschnitts der thermischen Gruppe o2 kann in guter Naherung nach Glei-
chung (240) linear interpoliert werden. Die Nidherung des homogenisierten Regelstabes nach
(247) und (248) ist nicht anwendbar.

Aus dem Vergleich der TransRay-Interpolation nach Gleichung (241) mit MCNP-
Rechnungen fiir unterschiedliche Zellhohen (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm) lie sich abschitzen,
dass die Interpolation mit zusétzlicher Flusswichtung (241) eine umso bessere Ndherung ist,
je weniger die Abhédngigkeit der Zweigruppenquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regel-
stabes von der Nichtlinearitdt abweicht. Fiir die Zellhdhen von 10 und 24 cm traten geringere
Abweichungen von der Linearitit auf und die Ubereinstimmung der Niherung mit den
MCNP-Ergebnissen war sehr gut.

Damit lieB3 sich vorausschauend bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter
Zweigruppenquerschnitte in der Feindiskretisierung in Ort und Energie fiir ein entsprechendes

Brennelement-Node in DYN3D, d. h. fiir einen Hohenabschnitt eines gesamten Brennele-
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ments, in das die Regelstdbe eingefahren sind und in dem diese Regelstdbe in diesen Hohen-
abschnitt eingetaucht sind, nicht notwendig ist.

Beim 3D-Void-Problem des Brennstabelements mit der Dampfblase, das im ersten
Fall mit und im zweiten Fall ohne Nachbarbrennstidbe behandelt wurde, zeigte sich eine gute
bis sehr gute Ubereinstimmung der Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k., und die ge-
mittelten Zweigruppenquerschnitte bei Verwendung der drei Programme HELIOS, MCNP
und TransRay. Als Void wurde in beiden Testfillen Vakuum betrachtet. Im zweiten Void-
Testfall wurde zusétzlich Dampf behandelt. Dabei betrug die Dichte des Dampfes entweder
10, 1 oder 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte. Beim betrachteten Druckwasserreaktor
liegt der Moderator bei diesen Dichten in Form von Dampf vor bei entsprechend hoheren
Temperaturen.

Beim ersten Void-Testfall war bei einer Zellhohe von 24 cm die Abhdngigkeit der
Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Hohe des Vakuumbereichs in sehr guter Ndherung
linear. Das heif}t, eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte ist nicht
notwendig und es kann stattdessen fiir eine Querschnittsmittelung in sehr guter Néherung
zwischen den zweidimensional berechneten Werten fiir den Fall mit bzw. ohne Moderator im
zentralen Brennstabelement linear nach Gleichung (240) interpoliert werden.

Fiir eine Zellhohe von 10 cm ist die Abhdngigkeit der Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte ebenfalls in sehr guter Ndherung linear. Dies gilt im Wesentlichen auch fiir eine Zell-
héhe von 100 cm. Damit konnte abgeschétzt werden, dass fiir ein Brennelement-Node in
DYN3D, in dem die Void-Verteilung der der 3D-Zelle entspricht, eine 3D-Datenaufbereitung
der Zweigruppenwirkungsquerschnitte im Bereich typischer Hohen des Brennelement-Nodes
nicht notwendig ist.

Beim zweiten Void-Testfall des einzelnen Brennstabelements mit Void, bei dem sich
gegeniiber dem ersten Void-Testfall der relative Anteil des Voids am gesamten Volumen der
Zelle erhohte, ergaben sich folgende wesentlichen Resultate:

1) Im Fall, dass der Moderator in der Hohe nach und nach durch Vakuum verdriangt wird,
waren bei der Zellhhe von 24 cm die drei Niherungen fiir die Zweigruppenwirkungs-
querschnitte im Vergleich zu den Querschnitten, die mit TransRay in der Feindiskretisie-
rung dreidimensional berechnet wurden, unzureichend. Demnach ist eine 3D-Daten-
aufbereitung der gemittelten Zweigruppenquerschnitte notwendig.

2) Fiir den Vakuum-Fall zeigten die mit MCNP berechneten Werte fiir den Multiplikations-
faktor k., und die betrachteten gemittelten Zweigruppenquerschnitte eine Abhdngigkeit
von der bis zu 100 cm gewdhlten Zellhohe. Es wurde abgeschitzt, dass fiir Zellhdhen bis
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100 cm und damit fiir typische Brennelement-Node-Hohen in DYN3D, eine 3D-
Datenaufbereitung notwendig ist.

3) Fiir eine Zellhdhe von 24 cm war die Abhdngigkeit des Multiplikationsfaktors und der
gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Dampfbereichs (Dampf mit 10, 1
und 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte) qualitativ gleich der Abhéngigkeit dieser
GroBen von der Hohe des Vakuumbereichs beim Vakuum-Testfall. Es wurde abge-
schitzt, dass fiir die drei Dampf-Fille wie fiir den Vakuum-Fall eine 3D-Datenaufberei-
tung notwendig ist.

4) Beim Vakuum-Fall und den drei Dampf-Féllen ist die Abhdngigkeit des Multiplikations-
faktors bzw. der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Vakuum- bzw.
Dampftbereichs fiir alle betrachteten Zellhdhen qualitativ gleich. Fiir den Dampf-Fall mit
1 % der eigentlichen Moderatordichte wurde wie beim Vakuum-Fall abgeschétzt, dass
eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenquerschnitte fiir Zellhéhen bis 100 cm not-

wendig ist.

Damit konnte fiir den zweiten Void-Testfall bewertet werden, dass fiir ein Brennelement-
Node in DYN3D, das keine Regelstibe enthélt und in dem die Brennstébe in einer ganzen
Hoéhenschicht nur von Void umgeben sind, eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwir-

kungsquerschnitte im Bereich typischer Hohen des Brennelement-Nodes notwendig ist.

Die Differenzen zwischen den Ergebnissen des jeweiligen 3D-Problems und denen der
2D-Niherung der Homogenisierung sind durch 3D-Effekte bedingt. 3D-Effekte konnen also
fiir starke axiale Heterogenitdten, z. B. die Enden eingetauchter Regelstibe oder eine iiber
groflere Bereiche im Reaktorkern ausgebildete Phasengrenzfliche, relevant sein.

Bei der Zellhohe von 24 cm war die Nédherung der Interpolation mit Flusswich-
tung (241) gut geeignet, um die Abhéingigkeit der Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der
Eintauchtiefe des Regelstabes zu beschreiben. Fiir den Void-Testfall des einzelnen Brenn-
stabelements erwiesen sich alle drei Nédherungen als ungeeignet. Aus dem Vergleich der
Zweigruppenwirkungsquerschnitte, die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensi-
onal berechnet wurden, zu denen der drei Ndherungen liel sich demnach bewerten, dass fiir
DYN3D fiir ein Node eines typischen Druckwasserreaktors, das keine Regelstibe enthélt und
in dem die Brennstibe in einer ganzen Hoéhenschicht nur von Void umgeben sind, eine
3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenwirkungsquerschnitte eher erforderlich ist, als
fiir ein Node, in das Regelstibe teilweise eingetaucht sind. Fiir Phasengrenzflachen iiber einen
grofleren Bereich des Reaktors kann also eine 3D-Datenautbereitung gemittelter Zweigrup-

penquerschnitte notwendig sein.
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Fiir das 3D-Geometriemodell in TransRay miissten die Eingangsdaten fiir eine dreidimensio-
nale Transportrechnung eigentlich bereits vorher dreidimensional aufbereitet werden. Eine
Moglichkeit wire, zwischen HELIOS und TransRay zu iterieren. Das heifit, mit den zweidi-
mensional erzeugten Daten von HELIOS wird eine dreidimensionale Transportrechnung mit
TransRay ausgefiihrt und mit der berechneten Flussverteilung werden dann wieder die neuen
Gruppenquerschnitte zweidimensional in HELIOS erzeugt usw.. Dieser Iterationsprozess
miisste dann bis zur Konvergenz durchgefiihrt werden.

Die Rechenzeiten bei den 3D-Rechnungen mit TransRay waren deutlich hoher als die
Rechenzeiten bei den entsprechenden MCNP-Rechnungen. Bei der Entwicklung von Trans-
Ray wurde allerdings der Schwerpunkt nicht darauf gelegt, mdglichst schnelle Algorithmen
zu erstellen. Fiir die weitere Verwendung von TransRay miissten daher die implementierten
Algorithmen optimiert werden.

Das Programm HELIOS kann beriicksichtigen, dass sich die 2D-Zelle im eigentlich
kritischen Reaktor befindet, indem das Neutronenflussspektrum, das fiir die einzelne Zelle mit
Reflexionsrandbedingungen berechnet wird, korrigiert wird. Dieses korrigierte Spektrum wird
als kritisches Neutronenflussspektrum bezeichnet. TransRay konnte dahingehend erweitert
werden, das Neutronenflussspektrum der 2D- und der 3D-Zelle analog zu korrigieren.

TransRay konnte zur dreidimensionalen Datenaufbereitung effektiver Neutronengrup-
penwirkungsquerschnitte fiir das reaktordynamische Programm DYN3D verwendet werden.
Am Beispiel eingetauchter Regelstibe bedeutet dies im Detail, dass fiir die Rechnungen mit
DYN3D effektive Querschnitte vorher fiir die Eintauchtiefen der Regelstdbe in das betrachtete
Node dreidimensional berechnet werden und in der Wirkungsquerschnittsbibliothek von
DYN3D zur Verfiigung stehen miissen. Entsprechend konnte die Querschnittsbibliothek be-
ziiglich der anderen betrachteten dreidimensionalen Probleme erweitert werden. Fiir diese
Verwendung von TransRay miissten jedoch das Programm weiter ausgebaut und die Rechen-
zeiten der dreidimensionalen Rechnungen deutlich reduziert werden. Dies gilt insbesondere,
wenn mit TransRay grofere Bereiche eines Reaktors wie zum Beispiel ein Hohenabschnitt
eines ganzen Brennelements dreidimensional berechnet werden soll.

Neben der Datenaufbereitung kann TransRay zur Untersuchung anderer, spezieller
Fragestellungen, die mit dreidimensionalen Effekten des Neutronentransports verbunden sind,

angewandt werden.
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Lateinische Anfangsbuchstaben

Symbol Einheit Erlauterung

A - 1) Flachenbereich der gesamten 2D-Zelle

cm’ 2) Flacheninhalt der gesamten 2D-Zelle

A - 1) Flachenbereich in der 2D-Zelle

cm? 2) Inhalt des Flachenbereich in der 2D-Zelle

B - Matrix nach Gleichung (182) fiir die Gruppe g

C - Verbindungsmatrix nach Gleichung (186)

CIA, « A,] - Gewicht der Quellrate in v, = A, -1lcm zu ®;,/cm, d. h.
zum rdaumlich iiber v, = A, -1cm integrierten Gruppenfluss
pro cm

C[A, « Lj,] - Gewicht der Eintrittsrate durch Sy = Lj, ‘lem zu @;4/cm,
d. h. zum rdumlich liber v, = A, -1cm integrierten Grup-
penfluss pro cm

Clv, «<s;] - Gewicht der Eintrittsrate durch s, zu ®;g/cm, d. h. zum
raumlich iiber v; integrierten Gruppenfluss pro cm

Clv,«<v,] - Gewicht der Quellrate in v, zu @;/cm, d. h. zum rdumlich
iiber v; integrierten Gruppenfluss pro cm

dE eV Energieintervall

dv cm’ Volumenelement

dQ ST Raumwinkelelement

E,E eV Neutronenenergie

Eo eV Oberste Energiegruppengrenze, d.h. obere Grenze der
Gruppe g=1

E,g eV Untere Grenze der Energiegruppe g

Eq.1 eV Obere Grenze der Energiegruppe g

E, eV Niedrigste Energiegruppengrenze, d. h. untere Grenze der
Gruppe g=n

fi cm’ Vektor nach Gleichung (189), dessen Komponenten die
Gruppenwirkungsquerschnitte flir die Neutronenproduktion
im Teilvolumen v; sind

F - Operator bzw. Matrix nach Gleichung (86) bis (88) (siche
Seite 46 und 75)

F - Matrix nach Gleichung (193)

g G - Energiegruppe
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J_(7)
1.(P)
1, ()

Jn,S

J Reaktor
n,S

Ker

kExp

kmax

Operator bzw. Matrix nach Gleichung (74) bzw. (200) bis
(202)

Anzahl der Teilvolumina v;

Einheitsmatrix

Strom der Neutronen, die durch die Randflache s; eintreten,
fiir die Gruppe g

Vektor, dessen j-te Komponente der eintretende Gruppen-
strom j_j 1st

Strom der Neutronen, die durch die Randfldche s; austreten,
fiir die Gruppe g

Vektor, dessen j-te Komponente der austretende Gruppen-
strom j,; ist

Strom der Neutronen, die durch den Rand der Zelle am Ort
t eintreten, pro Flache fiir die Gruppe g

Strom der Neutronen, die durch die Randfliche s; eintreten,
geteilt durch s; fiir die Gruppe g

Strom der Neutronen, die durch den Rand der Zelle am Ort
t austreten, pro Flache fiir die Gruppe g

Strom der Neutronen, die durch die Randflédche s; austreten,
geteilt durch s; fiir die Gruppe g

Nettostrom der Neutronen, die durch den Rand der Zelle
bei t treten, pro Flache der Gruppe g:J (1) =1J,(t) -] _(T)

Nettoneutronenstrom durch den gesamten Rand S der Zelle
fiir die Gruppe g: J, ¢ = IJH (r)dS
S

Nettoneutronenstrom durch den gesamten Rand des Be-
reichs der Zelle im Reaktorkern fiir die Gruppe g

1) Multiplikationsfaktor k. oder ko, (siehe auch k)

2) Ein Element aus der Menge der Eigenwerte der Eigen-
wertform der Transportgleichung bzw. der Gruppen-
transportgleichung

Effektiver Multiplikationsfaktor

Multiplikationsfaktor des Babcock und Wilcox UO, Expe-

riments (kg = 1)

GroBter Eigenwert der Eigenwertform der Transportglei-

chung bzw. der Gruppentransportgleichung mit nichtnega-

tiver dazugehoriger Eigenfunktion ¥,  bzw. Cf)(kmax).

Kmax = Kefr bzw. fiir eine unendliche Anordnung kiax = Ke.

Multiplikationsfaktor fiir eine unendlich ausgedehnte An-
ordnung
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ki, rad Rationales Polynom, mit dem die Bickley-Naylor-Funktion
Ki, approximiert wird
ki; rad Rationales Polynom, mit dem die Bickley-Naylor-Funktion
Kis approximiert wird
Kin(x) rad Bickley-Naylor Funktion nach Gleichung (138)
I cm Weglédnge durch das Volumen v;
L - Rand der gesamten 2D-Zelle
L; - 1) Teilkurve des Zellrandes L
cm 2) Léange der Teilkurve des Zellrandes
M - Matrix nach Gleichung (175) fiir die Gruppe g
n - 1) Neutron
- 2) Anzahl der Energiegruppen
n - AuBere Normale am Rand der Zelle
n(f,Q,E, t) cm” sl eV Neutronendichte, d. h. die Anzahl der Neutronen pro Vo-
lumen, Raumwinkel und Energie zur Zeit t
n; cm” Kerndichte im Volumen v;
(n,xn) - Neutroneninduzierte Kernreaktion, bei der x Neutronen
vom Kern emittiert werden
(n,2n) - Neutroneninduzierte Kernreaktion, bei der 2 Neutronen
vom Kern emittiert werden
(n,3n) - Neutroneninduzierte Kernreaktion, bei der 3 Neutronen
vom Kern emittiert werden
ny, - Anzahl der Werte fiir die Ortsvariable 1 beim Ray-Tracing
N, - Anzahl der dquidistanten Azimutalwinkel ®; im Bereich
0 < ®; £ 27 beim Ray-Tracing
ng - Anzahl der Werte fiir die Ortsvariable £ beim Ray-Tracing
ng - Anzahl der d&quidistanten Polarwinkel ©0; im Bereich
0 < 6; < n beim Ray-Tracing
Nhom cm™ Kerndichte im Volumen wyom
N; cm™ Kerndichte im Volumen w; nach Gleichung (244)
Nu(r) - Anzahl der Nuklide am Ort
Nu, - Anzahl der Nuklide im Volumen v;
p bar Druck
P[A, < A,] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches aus A, kommt, seinen nichsten Stof3 in A; hat
P[A, «L;,] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-

ches durch Lj, eingetreten ist, seinen nidchsten Stof in A;
hat
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P[L; < A;] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches aus A, kommt, durch L; entweicht

P[L,;«L,] - Wahrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches durch L, eingetreten ist, durch L entweicht

P[s; < s;] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches durch s, eingetreten ist, durch s; entweicht

P[s; < v,] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches aus v, kommt, durch s; entweicht

Pv, < s;] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches durch s; eingetreten ist, seinen ndchsten Stof in v,
hat

Plv, < v,] - Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron der Gruppe g, wel-
ches aus v, kommt, seinen néchsten Stof} in v, hat

P - Matrix, deren Komponenten die P[s; <—s;] sind

P, - Matrix, deren Komponenten die P[s; <— v;] sind

P 3 Matrix, deren Komponenten die P[v; <-s;] sind, bzw. bei
Vakuum in v; die C[v; <—s;]

P, {P,}. - Matrix, deren Komponenten die P[v, < v,] sind, bzw. bei
Vakuum in v; die C[v, « v,]

q(T) cm™ sr' s Winkelunabhingige energieintegrierte Quelldichte der
Neutronen der Gruppe g

q(t,Q) cm™ st s Energieintegrierte Quelldichte der Neutronen der Gruppe g

q(t,Q,E) cm” sr! eV?' s' Quelldichte der Neutronen

q(t,Q, E, t) em” sl eV s Zeitabhingige Quelldichte der Neutronen

dq (f,QLE,t) cm”sr'eV's! Zeitabhingige Quelldichte der verzdgerten Spaltneutronen

Q. (HQE)  cm”sr!eV's! Quelldichte externer Neutronenquellen

Qox (f,Q,E,t) cm”sr'eV's' Zeitabhingige Quelldichte externer Neutronenquellen

q;(7,E) cm” sr! eV's? Quelldichte der Spaltneutronen unter der Annahme, dass
die Spaltneutronen isotrop verteilt sind

q, (T, Q,E) cm” st eV s Quelldichte der Spaltneutronen

qs (t,Q,E, 1) cm™ st eV s Zeitabhingige Quelldichte der Spaltneutronen

q, () cm™ st s Winkelunabhingige energieintegrierte Quelldichte externer

Neutronenquellen der Gruppe g
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q (f,Q) cm” s s Energieintegrierte Quelldichte externer Neutronenquellen
der Gruppe g
qi»> dig em” st 57! Uber das Volumen v; gemittelte winkelunabhiingige ener-
gieintegrierte Quelldichte der Neutronen der Gruppe g
q, (f,QEt) cm srlev!s! Zeitabhingige Quelldichte der prompten Spaltneutronen
q, (f,Q,E,t) cm”sr' eV's' Zeitabhingige Quelldichte der gestreuten Neutronen und
der Neutronen aus (n,2n) und (n,3n) Reaktionen
Q(r) cm” s Winkel- und energicintegrierte Quelldichte der Neutronen
der Gruppe g
Qi, Qig cm” s Uber das Volumen v; gemittelte winkel- und energieinteg-
rierte Quelldichte fiir Neutronen der Gruppe g
Q’ s Uber das Volumen v; integrierte winkel- und energieinteg-
rierte Quelldichte fiir Neutronen der Gruppe g
Q' 5! Vektor, dessen i-te Komponente Q; ist
T, 1 cm Ortspunkt bzw. Ortsvektor in 2D oder 3D
R - Responsmatrix nach Gleichung (182) fiir die Gruppe g
R - Globale Responsmatrix nach Gleichung (182) bis (185) fiir
die Gruppe g
R(T, ()) cm Abstand des Punktes r in der Zelle zum Rand S in Rich-
tung — Q
R, Q) cm Abstand des Punktes 1 in der x-y-Ebene zum Rand L in
2 P —
Richtung —Q
Ri, s Totale Reaktionsrate im Volumen v; und der Gruppe g
R s Absorptionsrate im Volumen v; und der Gruppe g
R’ g’dukﬁ"“ s Produktionsrate im Volumen v; und der Gruppe g’
S -1 .
Ri, S Streurate im Volumen v; und der Gruppe g
Ri’gfff (QE) srlev!s! Winkel- und energiedifferenzielle Streurate der Neutronen
im Volumen v; und der Gruppe g’, die nach dem Stof3 die
Bewegungsrichtung Q und die Energie E haben
Ri,, s Streurate im Volumen v; und der Gruppe g fiir die Neutro-
nen, die in die Gruppe g’ streuen
Rv.g s Totale Reaktionsrate in der Zelle V und in der Gruppe G
S; - 1) Teilfldche des Zellrandes S
cm’ 2) Flacheninhalt der Teilflache des Zellrandes
S - Rand der gesamten 3D-Zelle
S s Vektor, dessen i-te Komponente die Gruppenquelle S; ist
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S()

S(T,Q),
S, (T,Q)

S(,Q,E)
S(f,Q, E, 1)

1L,g

v(E)

Vi

3 1 -1
cm”srs

em” sl s

em”> sl evils!

em”> srlevils!

3 -l -l
cm”sr eV s

3 -l -l
cm”sr eV s

cem”> sl evils!

K oder °C

-1
cm s

g-te Gruppenquelle S, (f,ﬁ) , die unabhéingig von Q ist

g-te Gruppenquelle der Spaltneutronen, externen Quellen
und Neutronen, die aus anderen Gruppen in die Gruppe g
streuen, nach Gleichung (68)

Quelldichte der Spaltneutronen und der externen Quellen

Zeitabhingige Quelldichte der Spaltneutronen und der ex-
ternen Quellen

Quelldichte der Spaltneutronen und der externen Quellen
der Energiegruppe g fir die NTG

Zeitabhéngige Quelldichte der Spaltneutronen und der ex-
ternen Quellen der Gruppe g fiir die NTG

Vektor, dessen i-te Komponente die Gruppenquelle S; ist

Die g-te Gruppenquelle S, (T, Q) der Spaltneutronen, ex-

ternen Quellen und Neutronen, die aus anderen Gruppen in
die Gruppe g streuen, liber das Volumen v; und alle Raum-
richtungen integriert

Quelldichte der Spaltneutronen und der externen Quellen
im Teilvolumen v; und in der Energiegruppe g fiir die NTG
Zeit

Temperatur

Betrag der Neutronengeschwindigkeit

1) Raumbereich in der Zelle
2) Volumen des Raumbereichs in der Zelle

1) Raumbereich der gesamten Zelle
2) Volumen der gesamten Zelle

Matrix nach Gleichung (180) fiir die Gruppe g
Matrix nach Gleichung (195) fiir die Gruppe g

1) Raumbereich w; in der 3D-Zelle, tiber den homogeni-
siert wird
2) Volumen des Raumbereichs in der Zelle

1) Raumbereich in der 3D-Zelle nach Gleichung (243)
2) Volumen des Raumbereichs in der Zelle

Matrix nach Gleichung (180) fiir die Gruppe g
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Griechische Anfangsbuchstaben

Symbol Einheit Erlauterung

AE, eV Breite der Energiegruppe g, d. h. AE, =E_, —E,

Ao rad Konstanter Abstand zwischen zwei Azimutalwinkeln beim
Ray-Tracing nach Gleichung (221)

AO rad Konstanter Abstand zwischen zwei Polarwinkeln beim Ray-
Tracing nach Gleichung (222)

&(F,Q,E, t) cm’ Responsefunktion eines Detektors

&(T,Q,E, 1) cm’ Responsefunktion eines Detektors, die in jeder Energiegrup-
pe bezogen auf die Energievariable E konstant ist

€, (f,.é, t) cm’ Responsefunktion eines Detektors der Energiegruppe g fiir
die NTG

d cm Ortskoordinate des gedrehten Koordinatensystems beim
Ray-Tracing

n cm Ortskoordinate des gedrehten Koordinatensystems beim
Ray-Tracing

0 rad Polarwinkel

0; rad j-ter Polarwinkel beim Ray-Tracing fiir die Diskretisierung
von Q

v(E") - Mittlere Anzahl an prompten und verzdgerten Neutronen,
die bei der Spaltung durch ein Inzidenzneutron mit der E-
nergie E’ freigesetzt werden

vo,(1,E") cm’ Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-
produktion

V_Gf(f,E’) cm’™! Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-
produktion, der in jeder Energiegruppe bezogen auf die E-
nergievariable E’ konstant ist

VoI cm’! = VG, flir die schnelle Gruppe G = 1
(3.9279 eV - 20 MeV)

VGp cm’! = VG, flr die thermische Gruppe G =2
(0eV-3.9279 eV)

Vo, (1), cm’! Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-
produktion der Energiegruppe g’ fiir die NTG-g

v_csf (T) cm™! Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-

¢ produktion der Energiegruppe g’ fiir die NTG
VG, cm’ Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-

produktion im Teilvolumen v; und in der Energiegruppe g’
fiir die NTG-g-v;
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VO, g

VOiy g

P
p(j)(f)
o(1,E)

o(1),0,(T)
o(1,E,t)

&(1,Q,E,t)

Ol1-1

C1->2

G251

022

oW (f, E)
a(j) (E)
cTabs (f9 E)

Oabsl

Gabs2

abs,i,g

cm

cm

Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-

produktion im Teilvolumen v; und in der Energiegruppe g’
fiir die NTG

Makroskopischer Wirkungsquerschnitt fiir die Neutronen-
produktion homogenisiert tiber die Zelle V und kondensiert
auf die Gruppe G

Ortskoordinate des gedrehten Koordinatensystems beim
Ray-Tracing

Dichte (Massendichte)
Kerndichte des Nuklids j

Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt

Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt der Gruppe g
fiir die NTG-g

Zeitabhingiger makroskopischer totaler Wirkungsquer-
schnitt

Zeitabhéngiger makroskopischer totaler Wirkungsquer-
schnitt, der in jeder Energiegruppe bezogen auf die Energie-
variable E konstant ist

= oy gq fur Neutronen, die innerhalb der schnellen Gruppe
G=G"=1(3.9279 eV - 20 MeV) streuen

= oy gq fur Neutronen, die von der schnellen Gruppe G' = 1
(3.9279 eV - 20 MeV) in die thermische Gruppe G =2
(0 eV -3.9279 eV) streuen

= oyga fir Neutronen, die von der thermischen Gruppe
G'=2 (0 eV - 3.9279 ¢eV) in die schnelle Gruppe G =1
(3.9279 eV - 20 MeV) streuen

= oy, g flir Neutronen, die innerhalb der thermischen Grup-
peG=G"=2(0eV -3.9279 eV) streuen

Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt des Nuklids j
Mikroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt des Nuklids j
Makroskopischer Absorptionswirkungsquerschnitt

= Oabs,v,G flir die schnelle Gruppe G =1
(3.9279 ¢V - 20 MeV)

= Oabs,v.G fur die thermische Gruppe G =2
(0eV -3.9279 eV)

Makroskopischer Absorptionswirkungsquerschnitt im Teil-
volumen v; und in der Energiegruppe g
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Gabs,V.G cm’™! Makroskopischer Absorptionswirkungsquerschnitt homoge-
nisiert iiber die Zelle V und kondensiert auf die Gruppe G

O Ausstreuig cm’! Makroskopischer Wirkungsquerschnitt im Teilvolumen v;
fiir Neutronen der Gruppe g die in eine andere Gruppe
streuen

OEinstreu,i,g cm’! Makroskopischer Wirkungsquerschnitt im Teilvolumen v;
fiir Neutronen, die nicht in der Gruppe g liegen und in die
Gruppe g hineinstreuen

o, (1,E) cm’ Makroskopischer Spaltquerschnitt

c, (T,Q) cm’ Winkelabhédngiger makroskopischer totaler Wirkungsquer-
schnitt der Energiegruppe g fiir die NTG-g

G, (f,f)) cm’™! Winkelabhédngiger makroskopischer totaler Wirkungsquer-
schnitt der Energiegruppe g flir die NTG

G, (f,fl,t) cm’ Zeit- und winkelabhéngiger makroskopischer totaler Wir-
kungsquerschnitt der Energiegruppe g fiir die NTG

O;, O, cm’ Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt im Teilvolu-
men v; und in der Energiegruppe g fiir die NTG-g-v;

sV (E) cm’ Mikroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt des Nuklids j
im Volumen v;

G, cm’ Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt im Teilvolu-
men v; und in der Energiegruppe g fiir die NTG

ijg) cm’ Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt im Teilvolu-
men v; und in der Energiegruppe g des Nuklids j

G cm’ Mikroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt im Teilvolu-
men v; und in der Energiegruppe g des Nuklids j

GO oy cm™ st Makroskopischer winkeldifferenzieller Streuquerschnitt im
Teilvolumen v; fiir Neutronen, die von der Gruppe g’ in die
Gruppe g streuen, fiir die NTG-g-v;

(ST cm” sr' eV Makroskopischer winkel- und energiedifferenzieller Streu-
querschnitt im Teilvolumen v; fiir Neutronen, die von der
Gruppe g’ in die Gruppe g streuen, fiir die NTG

o, (f,Q,E,t) cm’! Zeitabhéngiger makroskopischer Wirkungsquerschnitt der
Neutronenreaktion r

o, (1) cm™ st Makroskopischer winkeldifferenzieller Streuquerschnitt bei
isotroper Streuung der Neutronen, die innerhalb der Gruppe
g streuen

o, (f,E'>E) cm’sr'eV'  Makroskopischer winkel- und energiedifferenzieller Streu-

querschnitt bei isotroper Streuung der Neutronen, die eine
Energie E’ vor und eine Energie E nach dem Stof3 haben
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6.(t,E'>E) cm'eV’!

0,1, > Q) cm’ s

cs(F,ﬁ' —>QO,E' > E)

cm’! sl ev!

cs(F,ﬁ' —SQE - E,t)

cm’ sl ev!

ES(F,Q' —SQE > E,t)

cm’! sl ev!
o, (T) cm™! sr!
5,22
— _.' g
O, g (1,2 > Q)
cm™ sr!
p— — ﬁ’ pug
G, g sg (1,Q > Q)
B N |
cm sr eV
J— — ", g
G,y (T, > Q1)
B N |
cm sr eV
G..,0 -l
si2 Osig cm

-1
Os,igg'» Osiig>g €M

Ql

s.i.g'—og cm

GStreul Cm-

Makroskopischer energiedifferenzieller Streuquerschnitt bei
isotroper Streuung der Neutronen, die eine Energie E’' vor
und eine Energie E nach dem Stof haben;

6S(f,E’—>E)=J'GS(f,E'—>E)dQ
=c_ (1, > Q)

S,88

Makroskopischer winkel- und energiedifferenzieller Streu-

querschnitt fiir Neutronen mit ' und E’ vor und Q und E
nach dem Stof3

Zeitabhingiger makroskopischer winkel- und energiediffe-
renzieller Streuquerschnitt fiir Neutronen mit €' und E’ vor
und Q und E nach dem Stof

Zeitabhéngiger makroskopischer winkel- und energiediffe-
renzieller Streuquerschnitt fiir Neutronen mit €' und E’ vor

und Q und E nach dem StoB, der in jeder Energiegruppe
bezogen auf die Energievariablen E und E’ konstant ist

Makroskopischer winkeldifferenzieller Streuquerschnitt bei
isotroper Streuung der Neutronen, die von der Gruppe g’ in
die Gruppe g streuen

Makroskopischer winkeldifferenzieller Streuquerschnitt fiir

Neutronen mit Q' und aus der Gruppe g’ vor und mit Q
und in der Gruppe g nach dem Sto8 fiir die NTG-g

Makroskopischer winkel- und energiedifferenzieller Streu-
querschnitt fiir Neutronen mit €' und aus der Gruppe g’ vor
und mit Q und in der Gruppe g nach dem StoB fiir die NTG

Zeitabhéngiger makroskopischer winkel- und energiediffe-
renzieller Streuquerschnitt fiir Neutronen mit Q' und aus

der Gruppe g’ vor und mit Q und in der Gruppe g nach dem
StoB fiir die NTG

Makroskopischer Streuquerschnitt im Teilvolumen v; fiir
Neutronen, die innerhalb der Gruppe g streuen (= J-Gi’gng;

= (4nsr)- o, ,, firisotrope Streuung)

Makroskopischer Streuquerschnitt im Teilvolumen v; fiir
Neutronen, die von der Gruppe g’ in die Gruppe g streuen

(= I G, dQ; =(4msr) o, flr isotrope Streuung)
Mikroskopischer Streuquerschnitt im Teilvolumen v; fiir
Neutronen, die von der Gruppe g’ in die Gruppe g streuen

Makroskopischer Streuquerschnitt in der Zelle V fiir Neut-
ronen der schnellen Gruppe G=1(=0,,,+0,,,)
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Cgireun cm™ Makroskopischer Streuquerschnitt in der Zelle V fiir Neut-
ronen der thermischen Gruppe G=2 (=0, ,, +0, ,,)
OStreuig cm’ Makroskopischer Wirkungsquerschnitt im Teilvolumen v;
fiir Neutronen, die von der Gruppe g in eine beliebige Grup-
pe streuen
Ctotall cm’! = oy fur die schnelle Gruppe G =1 (3.9279 eV - 20 MeV)
Ototal2 cm’ = oy g flr die thermische Gruppe G=2 (0 eV - 3.9279 eV)
cStotal,i,g Cm_l = Gi,g
ov.G cm’ Makroskopischer totaler Wirkungsquerschnitt homogenisiert
iber die Zelle V und kondensiert auf die Gruppe G
oV.GG' cm’ Makroskopischer Streuquerschnitt homogenisiert iiber die
Zelle V und kondensiert auf die Gruppen G und G’ fiir Neut-
ronen, die von G’ nach G streuen
T(1,1") - Optischer Weg zwischen ¥ und 7' fiir die Gruppe g nach
Gleichung (95)
T, - 1) In 3D: Optischer Weg durch das Volumen v; fiir die
Gruppe g
- 2) In 2D: Optischer Weg durch die Flidche A; fiir die Gruppe
g
T, - 1) In 3D: Optischer Weg zwischen den Volumina v; und vy
fiir die Gruppe g
- 2) In 2D: Optischer Weg zwischen den Flachen A; und Ay
fiir die Gruppe g
Tiy - 1) In 3D: Optischer Weg von der Randfliche sy zum Volu-
men v; fiir die Gruppe g
- 2) In 2D: Optischer Weg von der Randkurve L;j zur Fliche
A, fur die Gruppe g
Tiv - 1) In 3D: Optischer Weg vom Volumen vy zur Randflidche s;
fiir die Gruppe g
- 2) In 2D: Optischer Weg von der Fliche A; zur Randkurve
L; fiir die Gruppe g
Tii - 1) In 3D: Optischer Weg von der Randfliche sy zur Rand-
flache s; fiir die Gruppe g
- 2) In 2D: Optischer Weg von der Randkurve Ly zur Rand-
kurve L; fiir die Gruppe g
o(E) ev’! Wichtungsfunktion zur Berechnung der mikroskopischen
Gruppenwirkungsquerschnitte
0 -1 1) Totale Stofrate im Volumen v; und in der Gruppe g
-1 2)=di,- 1 cm'l, falls Vakuum in v; ist
¢ s Vektor, dessen i-te Komponente o; ist
O(r), ®,(f) cm”> Gruppenfluss fiir die Energiegruppe g nach Gleichung (31)
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®(7, E)
D, (7)

@, D, D,

Lg?

D,(E)

x(T,E)
x(1,E)

x(t,E)
% (T)

L (T)

i R |
cm eV s

cmZeV!s!

cms

cmZeV!s!

R |
cm eV s

cms

cms

cms

cms

cms

srlev!
-1
eV

1 sl
sr eV

Sr

S

Sr

Sr

Energiedifferenzieller Neutronenfluss

Energiedifferenzieller Neutronenfluss der Energiegruppe g

O, = L ®,(t)dV, d. h. der tber das Teilvolumen v; integ-

rierte Gruppenfluss fiir die Energiegruppe g (siehe auch
Gleichung (47))

Uber das Teilvolumen v; gemittelter energiedifferenzieller
Neutronenfluss

Energiedifferenzieller Neutronenfluss im Teilvolumen v;
und in der Energiegruppe g’

Vektor nach Gleichung (194), der als Komponenten die ®;,
fiir alle Teilvolumina v; der Zelle und alle Gruppen g enthélt

Uber die Zelle V integrierter Gruppenfluss fiir die Energie-
gruppe G; @, = jv dv jG dEj dQ ¥ (i, Q,E)

Der zu k bzw. kn.x gehorige Eigenvektor der Eigenwertform
der Gruppentransportgleichung

Vektor, dessen i-te Komponente der iiber das Teilvolumen

v integrierte g-te Gruppenfluss ist: @, =(®,,,..., P, ,)"

Lg> e

Vektor, dessen Komponenten die iiber das Teilvolumen v;
integrierten Gruppenfliisse sind (siche Gleichung (190))

Spaltspektrum
Winkelintegriertes Spaltspektrum, y(7,E) = J-x(f, E)dQ

Spaltspektrum, das in jeder Energiegruppe bezogen auf die
Energievariable E konstant ist

Energieintegriertes Spaltspektrum der Energiegruppe g fiir
die NTG-g

Energieintegriertes Spaltspektrum der Energiegruppe g fiir
die NTG

Energieintegriertes Spaltspektrum im Teilvolumen v; und in
der Energiegruppe g fiir die NTG-g-v;

%i,g = IXi,g dQ

Energieintegriertes Spaltspektrum im Teilvolumen v; und in
der Energiegruppe g fiir die NTG

Winkel- und energieintegriertes Spaltspektrum in der Zelle
V und in der Energiegruppe G fiir die NTG-g-v;

Matrix nach Gleichung (192), deren Komponenten die 7,
sind
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P (r) cm™? sr s Winkelunabhingiger winkeldifferenzieller Gruppenfluss fiir
die Gruppe g

¥(7,Q), ecm? s s Winkeldifferenzieller Gruppenfluss fiir die Gruppe g

¥, (F,Q)

¥(7,Q,E) cm™? s’ eV s? Winkel- und energiedifferenzieller Neutronenfluss

Y(7,Q,E, ) em? sl eV s Zeitabhingiger winkel- und energiedifferenzieller Neutro-
nenfluss

Y(§,Q,E,t) cm™” s eV s' Zeitabhingiger winkel- und energiedifferenzieller Neutro-
nenfluss, der in jeder Energiegruppe bezogen auf die Ener-
gievariable E konstant ist

¥ (1,Q) cm?sr! eV's? Winkel- und energiedifferenzieller Neutronenfluss in der
Energiegruppe g, der in g bezogen auf die Energievariable E
konstant ist

(t,Q, 1) cm™ st eV' s Zeitabhingiger winkel- und energiedifferenzieller Neutro-
nenfluss in der Energiegruppe g, der in g bezogen auf die
Energievariable E konstant ist

Vi, (f)) cm st s Uber das Teilvolumen v; integrierter winkeldifferenzieller
Gruppenfluss fiir die Energiegruppe g
E,g Q) cm™ st eV's? Winkel- und energiedifferenzieller Neutronenfluss im Teil-

volumen v; und in der Energiegruppe g, der in v; bezogen
auf die Ortsvariable T und in g bezogen auf die Energieva-
riable E konstant ist

Y, (t,Q,E) cm” s eV's' Die zum Eigenwert k gehdrige Eigenfunktion der Eigen-
wertform (82) der Transportgleichung.

® rad Azimutalwinkel
;i rad i-ter Azimutalwinkel beim Ray-Tracing fiir die Diskretisie-
rung von
Q, o - Einheitsvektor in Neutronenflugrichtung
fzp - Einheitsvektor in Richtung der Projektion der Neutronen-
flugrichtung Q auf die x-y-Ebene
Weitere Symbole
Symbol Einheit Erliauterung

\% hier: cm™ Nablaoperator



9 AbKkiirzungen

2D

3D

B&W
CGA
FZD

nat

NTG
NTG-g
NTG-g-vi

pcm
ppm

rad

st

SS347
TR2D
TransRay

VE
wt

WQ

Zweidimensional

Dreidimensional

Babcock und Wilcox

Combinatorial Geometry Array

Forschungszentrum Dresden-Rossendorf

natiirlich

Neutronentransportgleichung

Neutronentransportgleichung tiber die Energiegruppe g integriert
Neutronentransportgleichung tliber die Energiegruppe g und das Teilvolumen v;
integriert

per cent mil (pro Hunderttausend)

parts per million (Teile pro Million)

Radiant (Einheit des ebenen Winkels, 1 rad =1 cm/cm)
Steradiant (Einheit des Raumwinkels, 1 sr =1 cm?*/cm?)
Stainless Steel 347 (rostfreier Stahl 347)

TransRay2D

Neutronen-Transport- und Zellprogramm, das die Ray-Tracing-Methode ver-
wendet

Vakuumelement

weight (Gewicht)

Wirkungsquerschnitte
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11 Anhang

Energie- Obere Energiegruppen- Energie-| Obere Energiegruppen-
gruppe grenze in eV gruppe grenze in eV
1 2.0000E+07 25 2.3824E+00
2 6.0653E+06 26 1.8554E+00
3 3.6788E+06 27 1.4574E+00
4 2.2313E+06 28 1.2351E+00
5 1.3534E+06 29 1.1664E+00
6 8.2085E+05 30 1.1254E+00
7 4.9787E+05 31 1.0722E+00
8 1.8316E+05 32 1.0137E+00
9 6.7379E+04 33 9.7100E-01
10 9.1188E+03 34 9.1000E-01
11 2.0347E+03 35 7.8208E-01
12 1.3007E+02 36 6.2506E-01
13 7.8893E+01 37 5.0323E-01
14 4.7851E+01 38 3.5767E-01
15 2.9023E+01 39 2.7052E-01
16 1.3710E+01 40 1.8443E-01
17 1.2099E+01 41 1.4572E-01
18 8.3153E+00 42 1.1157E-01
19 7.3382E+00 43 8.1968E-02
20 6.4760E+00 44 5.6922E-02
21 5.7150E+00 45 4.2755E-02
22 5.0435E+00 46 3.0613E-02
23 4.4509E+00 47 1.2396E-02
24 3.9279E+00

A - 1: Obere Energiegruppengrenzen des 47 Gruppendatensatzes.
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