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Kurzfassung

Die klassische deterministische Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns
thermischer Reaktoren, in der die Energiegruppenniherung verwendet wird, lasst sich in drei
Stufen einteilen: In der Stufe 1 werden Vielgruppendaten fiir alle Energiegruppen erzeugt, in
der Stufe 2 werden aus den Vielgruppendaten mit Zellcodes Weniggruppendaten berechnet
und in Stufe 3 wird mit den Weniggruppendaten die Neutronenfeldberechnung iiber einem
groben Raumgitter fiir den gesamten Reaktorkern ausgefiihrt. Die Datenaufbereitung der
Neutronenwirkungsquerschnitte in Stufe 2 erfolgt standardmifig mit 2D-Zellcodes. Ziel die-
ser Arbeit war es, einen 3D-Zellcode zu entwickeln, mit diesem Code 3D-Effekte zu untersu-
chen und die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung der Neutronenwirkungsquerschnitte
zu bewerten.

Zur Berechnung des Neutronentransports wurde die Methode der Erstowahrschein-
lichkeiten gewéhlt, die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden. Die mathematischen
Berechnungsmethoden wurden im Zwei- und Dreidimensionalen formuliert, die numerischen
Losungsverfahren erstellt und die Algorithmen in den 2D/3D-Zellcode TransRay implemen-
tiert. 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 Datensidtze makroskopischer Vielgruppenwirkungsquerschnitte, die Eingangsda-
ten von TransRay sind, wurden getestet.

Fiir einen Druckwasser-Referenzreaktor wurden folgende 3D-Probleme untersucht:
Ein teilweise eingetauchter Regelstab und Void (bzw. Moderator mit geringerer Dichte) um
einen Brennstab als Modell einer Dampfblase im Moderatorgebiet. Alle Probleme wurden
zum Vergleich der Ergebnisse auch mit den Standardprogrammen HELIOS (2D) und MCNP
(3D) nachgerechnet. Die Abhéngigkeit des Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise
von der Hohe der Dampfblase um den Brennstab wurden untersucht. Die dreidimensional
berechneten Zweigruppenquerschnitte wurden mit drei tiblichen Néherungen verglichen: Die
lineare Interpolation, die Interpolation mit zusdtzlicher Flusswichtung und die Homogeni-
sierung.

Bei einer Zellhdhe von 24 cm, welche einer typischen Hohe eines Nodes im Pro-
gramm DYN3D (Code der Stufe 3) entspricht, zeigte sich beim 3D-Problem des eingetauch-
ten Regelstabes, dass die Interpolation mit Flusswichtung eine gute Ndherung ist. Demnach
ist eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte nicht notwendig. Beim
Testfall des einzelnen Brennstabs, der von Void (bzw. Moderator geringerer Dichte) umgeben
ist, zeigte sich, dass die drei Naherungen fiir die Zweigruppenquerschnitte unzureichend sind.
Demnach ist eine 3D-Datenaufbereitung notwendig. Die einzelne Brennstabzelle mit Void
kann als der Grenzfall eines Reaktors angesehen werden, der liber die gesamte horizontale
Ebene gevoidet ist. Fiir Phasengrenzflachen {iber einen grofleren Bereich des Reaktors kann
also eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte notwendig sein.

TransRay konnte zur dreidimensionalen Datenaufbereitung effektiver Neutronengrup-
penwirkungsquerschnitte fiir das reaktordynamische Programm DYN3D verwendet werden.
Fiir diese Verwendung miissten jedoch TransRay weiter ausgebaut und die Rechenzeiten der
dreidimensionalen Rechnungen deutlich reduziert werden. Neben der Datenaufbereitung kann
TransRay zur Untersuchung anderer, spezieller Fragestellungen, die mit dreidimensionalen
Effekten des Neutronentransports verbunden sind, angewandt werden.



Abstract

The classic deterministic neutron transport calculation for the whole reactor core of thermal
reactors using the energy-group approximation can be divided into three sequential steps: In
the first step, multi-group data are generated, in the second step, few-group data are calculated
on the basis of the multi-group data using cell codes and in the third step, the neutron field
calculation is carried out for the whole reactor core by means of the few-group data provided
by step 2. In such a way, the neutron flux distribution over a relative coarse space mesh and
for few energy groups can be calculated. According to common practice, the neutron cross
sections in step 2 are generated with 2D cell codes. The aim of this work was to develop a 3D
cell code, to investigate 3D effects with this code and to evaluate the necessity to calculate the
few-group cross sections three-dimensionally.

For the neutron transport calculation the method of first collision probabilities was
chosen, which are calculated by using the ray-tracing method. The mathematical methods of
calculation were formulated in two and three dimensions, the numerical solution procedures
were created and the algorithms were implemented into the 2D/3D cell code TransRay. For
the part of the geometry description, the geometry-module of a Monte-Carlo code was ex-
plored. Since the Ray-Tracing consumes most of the computing time, it was parallelised in the
3D version of TransRay.

The code TransRay was verified by calculating simple 2D test cases. Different data
sets of macroscopic multi-group cross sections, which are input-data of TransRay, were
tested. For a pressurised water reactor the following 3D problems were investigated: A par-
tially inserted control rod and void (moderator with a lower density respectively) around a
fuel rod as a model for a steam bubble in the moderator region. For comparison of the results
all problems were additionally recalculated by the codes HELIOS (2D) and MCNP (3D). The
dependence of the multiplication factor k.. and the averaged two-group cross sections on the
insertion depth of the control rod and the height of the steam bubble around the fuel rod re-
spectively was investigated. The two-group cross sections, which were calculated three-
dimensionally, were compared with three approximations: The linear interpolation, the inter-
polation with an additional flux-weighting and the homogenisation.

Using a cell height of 24 cm, which is a typical height of a node in DYN3D (code of
the third step), the interpolation with an additional flux-weighting showed satisfactory predic-
tion for the 3D problem of the inserted control rod compared to the full 3D simulations. Thus
a 3D data preparation of averaged two-group cross sections is not necessary. For the test case
of the single fuel rod, which is surrounded by void or moderator with a lower density respec-
tively, all three approximations were not sufficient. Thus a 3D data preparation is necessary.
The case of a single fuel rod surrounded by void can be considered as the limiting case of a
reactor, in which a stratified water level has formed in the core. Thus, in the case of the occur-
rence of interfaces separating two phases (water and steam) over a larger region of the reactor
a 3D data preparation of averaged two-group cross sections can be necessary.

In future, TransRay could be used for the three-dimensional data-preparation of effec-
tive neutron cross sections for reactor calculation codes like DYN3D. However, for this pur-
pose TransRay has to be improved, and the computing time for the three-dimensional calcula-
tions must be reduced noticeably. Besides the data-preparation, TransRay can be applied for
the investigation of other, special problems, which are closely connected with three-
dimensional effects of the neutron transport.
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1 Einleitung
1.1 Zielstellung

Das wissenschaftliche Ziel des Gesamt-Vorhabens bestand in der Entwicklung einer Metho-
dik fiir die Durchfiihrung von Analysen zu Frischdampfleck- und Borverdiinnungsstorfillen
mit Hilfe von gekoppelten neutronenkinetisch-thermohydraulischen Systemcodes mit realisti-
scher Berticksichtigung der Kiihlmittelvermischung im Reaktordruckbehélter [21].

Dartiber hinaus sollte in einer Erweiterung des Vorhabens die Notwendigkeit einer
Bereitstellung von Wirkungsquerschnittsdaten auf der Basis von 3D Neutronentransport-
rechnungen bewertet werden. Dazu war im Rahmen einer Dissertation ein 3D-Zellcode auf
der Basis der Ray-Tracing-Technik zu entwickeln. Der Teil 3 des Abschlussberichts bezieht
sich auf diese Erweiterung des Vorhabens. Das Teilvorhaben umfasste die Aufgaben-
stellungen:

e Entwicklung eines parallelen 3D-Zellcodes auf der Basis der Ray-Tracing-Technik,

e Untersuchung der Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung; Vergleich mit Monte-

Carlo- und 2D-Transportrechnungen.

Die Datenaufbereitung der Neutronenwirkungsquerschnitte fiir Reaktorcodes, mit denen kon-
ventionelle thermische Reaktoren berechnet werden, erfolgt standardmiBig mit 2D-Zellcodes,
die den Neutronentransport mit deterministischen Methoden zweidimensional berechnen. Am
Forschungszentrum Rossendorf (FZR) wird dazu das kommerzielle Programm HELIOS be-
nutzt, um auch Daten fiir das am FZR entwickelte und international genutzte dreidimensiona-
le Programm DYN3D aufzubereiten, welches die 3D-Neutronenkinetik in Diffusionsndherung
nach der nodalen Methode mit zwei Energiegruppen berechnet. Insbesondere werden mit
HELIOS auch Wirkungsquerschnitte fiir methodische Rechnungen zur Analyse von Storfallen
mit Frischdampfleck und Borverdiinnung fiir einen Referenzreaktor generiert [34]. Dabei ist
zum einen das zu erwartende Spektrum der Variation der Riickkopplungsparameter Brenn-
stofftemperatur, Moderatortemperatur und -dichte sowie Borsdurekonzentration zu beriick-
sichtigen. Zum anderen konnen dreidimensionale Effekte bei der Datengenerierung dort eine
Rolle spielen, wo groBe Gradienten im Neutronenfluss und seinem Spektrum zu erwarten
sind.

Das Programm HELIOS 16st fiir zweidimensionale reaktortypische Geometrien die in-
tegrale Neutronentransportgleichung in bestimmten Geometriezellen. Die dabei bendtigten
Matrixelemente, die StoBwahrscheinlichkeiten, berechnet das Programm nach der Ray-

Tracing-Methode [25]. Ein Ziel des Vorhabens bestand darin, einen auf dieser integralen



Transportmethode basierenden Zellcode fiir dreidimensionale Geometrien zu entwickeln, wo-
bei der Teil der Ray-Tracing-Methode parallelisiert wurde, um die hohen Rechenzeiten zu
reduzieren. In Anwendungen auf dreidimensionale Problemstellungen wurden die Ergebnisse
des Transportcodes mit denjenigen von entsprechenden Monte-Carlo-Rechnungen verglichen
und an Hand von zwei Testfdllen letztlich die Notwendigkeit einer dreidimensionalen Daten-
aufbereitung bewertet.

Fiir diese Aufgabe war es sinnvoll Anordnungen von Brennelementzellen zu untersu-
chen, bei denen dreidimensionale Effekte bei der Datengenerierung eine grof3e Rolle spielen
konnen. Solche Effekte sind insbesondere dort zu erwarten, wo starke Flussgradienten auftre-
ten oder wo die anisotrope Streuung eine groflere Rolle spielt. In beiden Fillen ist statt der
Diffusionsnidherung die Transporttheorie anzuwenden. Geeignete Kandidaten sind zum Bei-
spiel Brennelementzellen, 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 der Fall eines eingetauchten
Regelstabes und Void (bzw. Moderator mit geringer Dichte) um einen Brennstab als Modell
einer Dampfblase betrachtet. Mit der Auswahl der Testfille zur Bewertung einer 3D Daten-

aufbereitung wird der Bezug zum ersten Teil des Vorhabens hergestellt.

Die Arbeiten fiihrten zu einer Dissertation. AuBlerdem steht mit dem Code ein Werkzeug zur

Verfiigung, das fiir fortfiihrende Untersuchungen erweitert und angewandt werden kann.

1.2 Stand von Wissenschaft und Technik

Die Kette der klassischen Neutronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns [22] von
konventionellen thermischen Reaktoren wird nun erldutert, um die Funktion der Zellcodes
innerhalb dieser Kette zu verdeutlichen. Die grundlegende Methode bei der Bestimmung des
Neutronentransportes im gesamten Reaktorkern ist die stufenweise Losung der Transportglei-
chung mit dem Neutronenfluss als gesuchter Funktion in den unabhdngigen Variablen Ort,
Bewegungsrichtung, Energie und Zeit. Die Kette der klassischen Neutronentransportberech-

nung des gesamten Reaktorkerns ldsst sich grob in drei Stufen einteilen:



I.In der ersten Stufe werden aus gemessenen Daten der Neutron-Kern-
Wechselwirkungen (kurz Kerndaten genannt), die in sogenannten evaluierten Kerndatenbib-
liotheken (z. B. ENDF/B, JEF oder JENDL) stehen, mikroskopische Vielgruppendaten oder
Punktdaten erzeugt. Bei den Punktdaten sind die kernphysikalischen Daten direkt an soge-
nannten Energiepunkten, d. h. fiir bestimmte Neutronenenergien, gegeben. Die Werte der
kernphysikalischen GroBen fiir Neutronenenergien zwischen zwei Energiepunkten werden
durch geeignete Interpolation erhalten. Gruppendaten werden erzeugt, wenn die Energieab-
hingigkeit des Neutronenflusses mit Energiegruppen, oft als Gruppen bezeichnet, beschrieben
wird. Die Verwendung von Gruppendaten ist iiblich fiir die klassische deterministische Neut-
ronentransportberechnung des gesamten Reaktorkerns. Bei der Erstellung von Gruppendaten
muss von vornherein ein Neutronenspektrum angenommen werden, welches problemabhén-
gig gewihlt und mit dem innerhalb jeder Energiegruppe der mikroskopische Wirkungsquer-
schnitt gewichtet wird. Bei Punktdaten werden die Resonanzen besser dargestellt.

2. In der zweiten Stufe werden mit diesen Vielgruppendaten beziehungsweise den
Punktdaten Weniggruppendaten erzeugt. Dabei werden mit so genannten Zellcodes Trans-
portrechnungen iiber Zellen (das sind Anordnungen von einzelnen Brennelementzellen oder
ganze Brennelemente) ausgefiihrt und die Wirkungsquerschnitte homogenisiert und auf weni-
ge Energiegruppen kondensiert. Die Mittelungsvorschrift zur Berechnung dieser so genannten
effektiven Wirkungsquerschnitte der homogenen Mischung kann zum Beispiel, wie in dieser
Arbeit, so gewdhlt werden, dass die Neutronen-Reaktionsraten innerhalb der homogenisierten
Volumina und kondensierten Energiegruppen in der nachfolgenden Berechnungsstufe 3 gut
approximiert werden. Im Grunde genommen kann dieser Prozess der Homogenisierung und
Kondensierung von Gruppenquerschnitten in mehreren Schritten ausgefiihrt werden.

3. In der dritten Stufe wird schlieBlich mit den aus der Stufe 2 gelieferten Weniggrup-
pendaten die Neutronenfeldberechnung, oftmals in Diffusionsndherung, fiir den gesamten
Reaktorkern ausgefiihrt. Berechnet werden dabei der Neutronenfluss und der effektive Multi-
plikationsfaktor des Reaktors als Eigenwert. Die Neutronenflussverteilung liber einem relativ
groben Raumgitter und fiir wenige Energiegruppen ist dann das Endergebnis aller Stufen der
Neutronenfeldberechnung. Daraus kdnnen dann die Leistungsverteilung und weitere physika-
lische GroBen fiir den Reaktor abgeleitet werden.

Zusammengefasst gilt fiir die klassische deterministische Neutronentransportberech-
nung des gesamten Reaktorkerns, in der ausschlieBlich Gruppendaten verwendet werden, dass
in Stufe 1 die Vielgruppendaten fiir alle Energiegruppen erzeugt werden und in den Stufen 2

und 3 die Neutronentransportgleichung mit Gruppendaten stufenweise gelost wird.



Die Unterteilung in Stufe 2 und 3 ist notwendig, da eine 3D-Transportrechnung fiir
den gesamten Reaktorkern mit vielen Energiegruppen und feinem Raumgitter die Kapazitit
der zur Verfiigung stehenden Computer gegenwértig noch wesentlich iiberschreitet. Aller-
dings treten in diesem Verfahren Ungenauigkeiten auf beim Ubergang von der Zellrechnung
zur Berechnung des gesamten Reaktorkerns. Mit der sich immer mehr verbessernden Rechen-
technik wird versucht, den Reaktorkern immer genauer mit Transportprogrammen zu behan-
deln oder die Stufen 2 und 3 in einem Code zu integrieren. Ein Beispiel ist der Code CAS-
MO [23]. CASMO ist ein Zellcode, der die Methode der Charakteristiken verwendet. Im an-
gekiindigten Code CASMO-4E sollen die Stufen 2 und 3 zusammengefasst werden. Der ge-
samte Reaktorkern soll berechnet werden, zundchst noch in zwei Raumdimensionen [49].
Eine weitere Variante zur Transportberechnung des gesamten Reaktorkerns ist die Kopplung
der Methode der Charakteristiken in der horizontalen Ebene mit einer S, dhnlichen Methode
in axialer Richtung [11]. Diese Methode wird in dem Code CRX [10] angewandt.

Auch Monte-Carlo-Methoden finden immer mehr Anwendung innerhalb der Kette zur
Berechnung des Neutronentransports im gesamten Reaktor. Beispiele fiir Monte-Carlo-Codes
sind KENO [19], in welchem die Energieabhingigkeit mit Energiegruppen beschrieben wird,
und MCNP [7], welcher iiblicherweise Punktdaten verwendet, die fiir viele Isotope mit dem
Code mitgeliefert werden.

Am Forschungszentrum Rossendorf (FZR) wird in der ersten Stufe fiir die Erzeugung
der Gruppendaten das Programm NJOY [27] benutzt. Darauthin kdnnen mit dem Programm
TRANSX [26] zusammen mit den problemabhidngigen Kerndichten der Isotope die
makroskopischen Gruppenquerschnitte berechnet werden. NJOY wird auch angewandt zur
Berechnung der Punktdaten fiir den Monte-Carlo-Code MCNP.

In der zweiten Stufe wird am FZR das zweidimensionale Zell- und Abbrandprogramm
HELIOS [51] benutzt. HELIOS verwendet die mit dem Programm mitgelieferten und nach
der Stufe 1 bestimmten Gruppendaten. Der Neutronentransport wird bestimmt mit der Metho-
de der ErststoBwahrscheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden.
Weitere Zellcodes, die u. a. die Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten verwenden, sind
WIMSS (AEA Technology Winfrith), DRAGON (Ecole Polytechnique de Montréal), RES-
MOD (IKE Stuttgart), APOLLO-2 (CEA Cadarache and Saclay) und GTRAN2 (Department
of Nuclear Engineering, University of California, Berkeley). Bei den Codes DRAGON [33]
und GTRAN2 wurden Versuche unternommen, die ErststoBwahrscheinlichkeiten mit der
Ray-Tracing-Methode in drei Dimensionen zu berechnen. Der Code GTRAN2 berechnete

zunidchst die ErststoBwahrscheinlichkeiten mit der Ray-Tracing-Technik fiir allgemeine
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2D-Geometrien, wobei der Teil fiir das Ray-Tracing parallelisiert wurde [46]. Spiter wurde in
GTRAN2 die ErststoBwahrscheinlichkeitsmethode auf drei Dimensionen erweitert [47, 48]
und einschlieBlich der 2D-Variante in den Code MAGGENTA [53] integriert. Zusétzlich
wurde die Methode der Charakteristiken, welche auch im bereits weiter oben erwidhnten
2D-Zellcode CASMO [23] angewandt wird, in 2D eingefiihrt [15, 16, 41] und anschlieend in
das Code-System MAGG-SCALE [40] integriert [41]. Dieses koppelt den Code MAGGEN-
TA, welcher die ErststoBwahrscheinlichkeitsmethode fiir allgemeine 2D- und 3D-Geometrien
anwendet, mit dem Code-System SCALE [37]. In den Zellcode DRAGON, mit dem die quad-
ratische Brennelementgeometrie von CANDU-Reaktoren berechnet wird, wurde ebenfalls die
ErststoBwahrscheinlichkeitsmethode in drei Dimensionen eingefiihrt [42]. Fiir 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 [43]. Es wird versucht, die Methode der Charakteristiken auf
allgemeine dreidimensionale Geometrien anzuwenden [54].

Fiir die Berechnung des gesamten Reaktorkerns (Berechnungsstufe 3) von Leichtwas-
serreaktoren und ihres transienten Verhaltens wurde am FZR der reaktordynamische Code
DYN3D [17, 18] entwickelt. Unter Verwendung der mit HELIOS generierten effektiven
Zweigruppenkonstanten wird mit DYN3D eine reaktordynamische Berechnung des gesamten
Reaktorkerns in Zweigruppen-Diffusionsndherung nach der nodalen Methode ausgefiihrt.
DYN3D wird eingesetzt zur Sicherheitsbewertung von Leichtwasserreaktoren. Zwei weitere
Beispiele nodaler Programme, mit denen die dritte Stufe ausgefiihrt wird, sind QUABOX-
CUBOX [24] und PANBOX [6].

Der Code DYN3D behandelt die 3D-Neutronenkinetik fiir quadratische und hexagona-
le Brennelementgeometrie. Die Neutronenkinetik ist gekoppelt mit einem Zweiphasen-
Thermohydraulik-Modell. Der Reaktorkern wird in ein grobes Raumgitter unterteilt. Jedes
Raumelement (Node) entspricht einem bestimmten Hohenabschnitt eines Brennelements. Als
Eingangsdaten benotigt DYN3D {iber jedes Node gemittelte Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte fiir Neutronen.

Diese Querschnitte werden mit dem 2D-Programm HELIOS erzeugt. Der zweidimen-
sionale Neutronentransport wird berechnet mit reflektierenden Randbedingungen und vielen
Energiegruppen (190 oder 47) fiir ein Brennelement. Fiir das Brennelement werden jeweils
unterschiedliche Zustinde betrachtet, die sich in Abbrand, Brennstofftemperatur, Kiihlmittel-
temperatur, -dichte und Borkonzentration unterscheiden. Am Ende dieser Zellrechnungen

werden effektive Zweigruppenkonstanten flir das Brennelement durch Homogenisierung und
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Kondensation auf zwei Energiegruppen generiert. Das Programm HELIOS entspricht dem

heutigen Standard deterministischer Zellcodes.

1.3 Ableitung der wissenschaftlichen Einzelzielsetzungen und Auswahl der Methoden

Die zweidimensionale Berechnung der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte ist in
der Regel ausreichend, da die Geometrie und die Materialzusammensetzung der Brennele-
mente in den meisten Féllen weitestgehend unabhédngig von der vertikalen Richtung des
Reaktorkerns ist. Bei dieser 2D-Behandlung wird also fiir eine horizontale Ebene des Reak-
tors die Rechnung ausgefiihrt und in der vertikalen Richtung wird angenommen, dass sich die
fiir das betrachtete Brennelement definierte Stabstruktur nach oben und nach unten bis ins
Unendliche fortsetzt. In allen Fallen, in denen diese Annahmen nicht erfiillt sind, ist dieses
Standardmodell nur eine Niherung. Bei Brennelementen mit dreidimensionaler Abhangigkeit
in der geometrischen Anordnung oder in der Materialzusammensetzung wird gegebenenfalls
zwischen den in unterschiedlichen Ebenen zweidimensional berechneten Werten geeignet
interpoliert.

Aufgabe war es nun, flir ausgesuchte 3D-Fille die Zweigruppenwirkungsquerschnitte
dreidimensional zu berechnen und damit die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung zu
bewerten. Dazu sollten sowohl ein 2D- als auch ein 3D-Zellcode entwickelt werden, die beide
dasselbe Losungsverfahren wie HELIOS verwenden. Unter Verwendung derselben Methode
zur Berechnung des Neutronentransportes ist es somit moglich, auf einer einheitlichen Daten-
grundlage in 2D- und 3D-Vergleichsrechnungen die Notwendigkeit einer dreidimensionalen
Datenaufbereitung fiir die Reaktordynamik zu bewerten. Die Zielstellung des Teil-Vorhabens

lasst sich daher in zwei Aufgaben einteilen:

1. Entwicklung eines 2D/3D-Zellcodes zur Berechnung des Neutronentransports in An-
ordnungen von Brennelementzellen unter Verwendung der Methode der ErststoBwahr-

scheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden.

2. Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen Datenaufbereitung gemittelter
Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir Reaktorcodes mit dem entwickelten Zellcode

fiir ausgesuchte 3D-Fille.

Fiir die erste Aufgabe wurde der Zellcode TransRay [4] in einer zweidimensionalen Variante
TransRay2D und einer dreidimensionalen Variante TransRay3D entwickelt. TransRay2D
verwendet die zwei- und TransRay3D die dreidimensionale Ray-Tracing-Methode. Fiir die

zweite Aufgabe konnte somit auf einer einheitlichen Datengrundlage in Vergleichsrechnun-
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gen zwischen TransRay2D und TransRay3D die Notwendigkeit einer dreidimensionalen Da-
tenaufbereitung fiir die Reaktordynamik bewertet werden.

Die Wahl der in TransRay verwendeten Transportmethode ldsst sich zundchst wie
folgt begriinden: Da HELIOS am FZR zur Datenaufbereitung fiir das reaktordynamische Pro-
gramm DYN3D benutzt wird, war es nahe liegend, dass fiir den zu entwickelnden Zellcode
die gleiche Transportmethode gewihlt wurde. Damit beruhten die Vergleichsrechnungen zwi-
schen TransRay und HELIOS grundsitzlich auf derselben Transportmethode.

Ob die Methode der ErststoBwahrscheinlichkeiten fiir die zweite Aufgabe dieser Ar-
beit geeignet ist, ldsst sich nach einer Unterteilung der allgemein verwendeten Transportme-
thoden beurteilen. Grundsdtzlich gibt es zur Behandlung der Neutronentransportgleichung
deterministische und Monte-Carlo-Methoden. Die deterministischen Transportmethoden kon-
nen in drei Kategorien unterteilt werden, je nachdem welche Form der Transportgleichung

zugrunde gelegt wird [25]:
Integrodifferentialform der Transportgleichung,
Integrale Transportgleichung,
Even-Parity-Form der Transportgleichung.

Fiir die erste Kategorie ist die Diskrete-Ordinaten-Methode zur numerischen Losung der in-
tegro-differentialen Form der Transportgleichung das hauptsichlich angewandte Verfahren.
Es gibt viele zwei- und dreidimensionale Standardprogramme, die auf dieser Methode fiir
diverse Anwendungen beruhen. Bei der zweiten Kategorie, den integralen Transportmetho-
den, ist die Methode der Formulierung der StoBwahrscheinlichkeiten die meist benutzte im
Gegensatz zu den diskreten integralen Transportmethoden und den 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 Rechnungen betrachtet. Bei ihr hat sich am meisten die Anwendung von Variati-
onsmethoden durchgesetzt, aus denen eine Vielzahl von Approximationstechniken abgeleitet
werden konnen.

Aufgrund der Ausfiihrungen des letzten Absatzes werden nun die in den beiden ersten
Kategorien einzuordnenden und am héufigsten verwendeten Methoden und die zur dritten

Kategorie zdhlenden Methoden verglichen:
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Diskrete-Ordinaten-Methoden,
StoBwahrscheinlichkeitsmethoden,
Even-Parity-Methoden.

Aus physikalischen Gesichtspunkten lésst sich allgemein sagen, dass die auf der Integrodiffe-
rentialform basierenden Methoden am besten geeignet sind fiir optisch grofle Medien, wih-
rend die integralen Transportmethoden am besten fiir optisch diinne Medien arbeiten. Schwie-
rigkeiten bei der Integrodifferentialform machen das Auftreten von negativen Fliissen und
Ray-Effekten. Finite-Elemente-Methoden fiir die Winkeldiskretisierung, wie sie mehr bei
Even-Parity-Methoden angewandt werden, mildern diese Ray-Effekte, eliminieren sie jedoch
nicht.

Beziiglich der numerischen Behandlung der drei Methoden werden folgende Kriterien
betrachtet, Ortsdiskretisierung, Winkeldiskretisierung, Rechenzeit und Behandlung der ani-

sotropen Streuung:

Ortsdiskretisierung

Bei den Diskrete-Ordinaten-Methoden werden iiblicherweise Finite Differenzen und bei den
Even-Parity-Methoden Finite Elemente eingesetzt. Die Beschreibung komplizierterer Geo-
metrien ist bei den Finiten Elementen standardméBig besser entwickelt, wihrend man bei den
am meisten verwendeten Finite-Differenzen-Methoden noch auf reguldre Gitter angewiesen
ist. Die mathematische Beschreibung irreguldrer Gitter mit Finiten Differenzen ist bedeutend
schwieriger. Auch bei den Diskrete-Ordinaten-Methoden werden vermehrt Finite Elemente
eingefiihrt. Bei den Finiten Differenzen wird der Flusswert eines Gitterpunktes mit den
Flusswerten benachbarter Gitterpunkte verkniipft. Bei der Finiten-Elemente-Methode werden
die Flusswerte auf den Eckpunkten der finiten Elemente miteinander gekoppelt. Die Orts-
diskretisierung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode hingegen entspricht genau der vorgege-
benen Geometrieunterteilung. Dies ist ein bedeutender Vorteil gegeniiber den beiden anderen
Methoden, da es erstens keine Geometrieeinschrankungen gibt, zweitens der nach der Geo-
metrieeingabe zusitzliche Diskretisierungsformalismus entféllt und drittens eine weitere Un-
genauigkeit im Ergebnis verschwindet, die sich bei den beiden anderen Methoden durch die
Approximation gegebener Geometrien ergibt.

Die StoBwahrscheinlichkeitsmethode ist von vornherein so angelegt, sémtliche Stol3-
wahrscheinlichkeiten zu bestimmen, d. h. alle Ortspunkte untereinander zu verkniipfen, um

die rdumlich gemittelten Flusswerte von jedem Volumenelement zu bestimmen.
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Winkeldiskretisierung

Bei den Diskrete-Ordinaten-Methoden wird die Winkelabhéngigkeit des Neutronenflusses so
behandelt, dass die Transportgleichung fiir diskrete Richtungen geldst wird. Sie werden auch
Si-Methoden genannt, n steht hierbei fiir die Anzahl der diskreten Winkelrichtungen. Legend-
re (Pn) Entwicklungen oder andere Approximationen kénnen bei der Formulierung Diskreter-
Ordinaten-Methoden mit integriert werden. Bei den integralen Transportmethoden wird der
winkelabhingige Neutronenfluss iiber alle Bewegungsrichtungen integriert. Berechnet wird
demnach der iiber alle Bewegungsrichtungen integrierte Fluss. Die StoBwahrscheinlichkeits-
methoden verwenden in der Regel zusitzlich an den Zellrdndern die Neutronenstrome, die in
Winkelbereiche unterteilt werden konnen. Bei den Even-Parity-Methoden werden Winkel-
diskretisierungen wie zum Beispiel diskrete Ordinaten, bilineare Finite Elemente oder Ent-

wicklungen in Sphédrische Harmonische verwendet.

Rechenzeit

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

Der bedeutendere Zuwachs an Rechenzeit bei der StoBwahrscheinlichkeitsmethode
gegeniiber den beiden anderen Methoden ergibt sich allerdings aus der Berechnung der Koef-
fizienten des zu 16senden Gleichungssystems. Wahrend 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 Rechenzeiterh6hung.

Mit der Interface-Current-Methode kann jedoch die GroBe der StoBwahrscheinlich-
keitsmatrizen und damit auch die Anzahl der zu bestimmenden Koeffizienten des zu 16senden

Gleichungssystems deutlich reduziert werden.

Behandlung der anisotropen Streuung

Die Integrodifferentialform und damit auch die Diskrete-Ordinaten-Methode erlauben die

Behandlung der anisotropen Streuung mit einer beliebigen Ordnung durch eine Modifizierung
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des StoBterms, ohne die numerische Losung iiberméfBig zu verkomplizieren. Im Gegensatz
dazu erhoht sich bei der Integralform der Transportgleichung die Anzahl der zu 16senden
Gleichungen dramatisch mit zunehmendem Grad der Anisotropie. Die Beriicksichtigung der
Anisotropie macht die Struktur der Even-Parity-Transportgleichung komplizierter als die der
integrodifferentialen Form. Trotz alledem wurde die anisotrope Streuung bei einigen zweidi-

mensionalen Even-Parity-Methoden erfolgreich angewandt.

Da die StoBwahrscheinlichkeitsmethode erstens bei der Ortsdiskretisierung die Geometrie
genau abbildet und zweitens samtliche Flusswerte iiber die StoBwahrscheinlichkeiten mitein-
ander koppelt, dadurch aber volle Matrizen entstehen, liefert sie gerade bei kleinen Systemen
effizient genaue Ergebnisse. Daher wird sie sehr hdufig in Zellcodes (wie bei den oben aufge-
listeten Codes APOLLO, HELIOS, WIMS, ...) verwendet. Da die Ziele die Untersuchung
einer dreidimensionalen Datenaufbereitung fiir die Reaktordynamik und von lokalen Trans-
porteffekten in Brennelementzellen sind, ist die Wahl der Stowahrscheinlichkeitsmethode
fiir den Zellcode TransRay gerechtfertigt. Der im vierten Punkt erwéhnte Nachteil dieser Me-
thode bei der Behandlung der Anisotropie hoheren Grades spielt bei der Datenaufbereitung
fiir das Programm DYN3D eine geringere Rolle, da DYN3D Leichtwasserrektoren behandelt,
d. h., der groBere Anteil der relevanten Kernreaktionen lduft im Bereich niedriger Neutronen-
energien ab. Mit abnehmender Neutronenenergie nihert sich aber gerade die elastische Streu-
ung mehr einer isotropen Verteilung an. Daher wird oftmals bei diesen Zellrechnungen i-
sotrope (wie in TransRay) oder anisotrope Streuung in erster Ndherung betrachtet.

Die Diskrete-Ordinaten- und Even-Parity-Methoden werden angewandt zur Berech-
nung groBBerer 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 fiir 2D-Rechnung und MODUL TORT fiir
3D-Rechnung) und DANTSYS [1] mit der Diskrete-Ordinaten-Methode eingesetzt. Die
Grobgitterverfahren verwenden in der Regel die nodale Methode mit Diffusionsnidherung.

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.
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Die Methode der Charakteristiken hat den Nachteil, dass die Flexibilitit bei der Aus-
wahl der geraden Linien eingeschrénkt ist. Bei periodischen oder Reflexionsrandbedingungen
zum Beispiel miissen alle geraden Linien vom Startpunkt solange durch die Geometrie ge-
fiihrt werden, bis sie wieder am Startpunkt ankommen.

Andererseits hat die Methode der Charakteristiken den Vorteil, dass in ihr mittels nu-
merischer Integrationen weniger Elemente zu bestimmen sind, insbesondere bei grof3en
Problemen mit vielen Regionen. So geben auch Wu und Roy [54] als den wesentlichen
Vorteil bei der Methode der Charakteristiken gegeniiber der StoBwahrscheinlichkeitsmethode
an, dass die vollen StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen wegfallen. Sie erwarten, dass die
Methode der Charakteristiken die StoBwahrscheinlichkeitsmethode im Code DRAGON
ersetzen wird, sobald sie vollstindig in DRAGON integriert und validiert ist [54]. Hat
z. B. die zu behandelnde Geometrie n Regionen, so werden mit der Methode der Charak-
teristiken direkt mit der numerischen Integration entlang der geraden Linien die n
Neutronenfliisse berechnet, die liber alle Bewegungsrichtungen integriert sind. Bei der
StoBwahrscheinlichkeitsmethode hingegen miissen, wenn m die Anzahl der Flichen bei der
Unterteilung des Randes der Geometrie ist, insgesamt n*+2mn+m” StoBwahrscheinlichkeiten
bei der numerischen Integration berechnet werden. Aufgrund der optischen Reziprozitits-
beziehungen (siehe Gleichung (109) auf Seite 47) kann diese Anzahl nahezu halbiert werden.

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 dann die nun kleineren StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet und die Teilregio-
nen werden gekoppelt iiber die ein- und austretenden Neutronenstrome der jeweils benachbar-
ten Teilregionen.

Die Interface-Current-Methode ist u. a. in APOLLO [44], HELIOS, DRAGON und
MAGGENTA implementiert. In APOLLO wurde eine allgemeine Interface-Current-Methode
entwickelt, welche die StoBwahrscheinlichkeitsmethode und S,-Berechnungen koppelt [50].
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 [42]. Als Approximation der Stof3-
wahrscheinlichkeitsmethode betrachten Marleau et al. [31, 32] die J:-Technik, in der jeder
homogenen Region eine StoBwahrscheinlichkeitsmatrix zugeordnet ist, d. h., jede homogene
Region wird unabhéngig von der heterogenen gesamten Geometrie analysiert. Diese homoge-

nen Regionen werden dann ebenfalls mit einer Interface-Current-Technik gekoppelt. Ist n die
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Anzahl der unabhingigen Regionen, so ist bei der J.-Technik die Anzahl der zu berechnenden
StoBwahrscheinlichkeiten linear in n. Auch in TransRay wurde die Interface-Current-Methode
eingebaut.

Neben deterministischen Methoden kann der Neutronentransport auch mit der Monte-
Carlo-Methode behandelt werden. Die Geometrie wird wie bei der StoBwahrscheinlichkeits-
methode exakt wiedergegeben. Fiir die Berechnung von Wirkungsquerschnitten, die iiber die
Zelle und tiiber grofle Energiebereiche gemittelt werden, bereiten Monte-Carlo-Programme
hinsichtlich Rechenzeit und Speicherplatz im allgemeinen keine Probleme, da die Neutronen-
fliisse nicht explizit in der feinen Energie- und Raumdiskretisierung berechnet werden miis-
sen. Will man aber Transporteffekte (z. B. lokale Voideffekte) untersuchen, die sich zum Bei-
spiel aus nur kleinen Anderungen in der materiellen oder geometrischen Konfiguration des zu
betrachtenden Systems ergeben, so muss man Ergebnisse verschiedener Rechnungen mitein-
ander vergleichen, d. h., es ist gerade die Differenz zwischen den Ergebnissen interessant. In
diesem Falle muss dann die statistische Genauigkeit der Ergebnisse der einzelnen Rechnun-
gen 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 man explizit an den Neutronenfliissen in
der Feindiskretisierung und nicht nur an gemittelten Daten interessiert ist, was meistens auch
beim Studium dieser Effekte notwendig ist. Diese Liicken, die sich durch die prinzipiellen
Schwichen der Monte-Carlo-Methode auftun, muss eine deterministische Berechnungsme-
thode mit abdecken.

Die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode berech-
net werden, wurde als die Methode der Berechnung des Neutronentransports im Zellcode
TransRay gewdhlt. Die Ausfiihrungen in den vorangehenden Absétzen begriinden bzw. recht-
fertigen diese Wahl. Es werden nun Bemerkungen erstens zur analytischen Berechnung der
StoBwahrscheinlichkeiten und zweitens zur Parallelisierung der Ray-Tracing-Methode ange-
fiihrt:

Die StoBwahrscheinlichkeiten sind Volumen- und Oberflichenintegrale, d.h. im
Zweidimensionalen zwei- bis vierfache Integrale und im Dreidimensionalen vier- bis sechsfa-
che Integrale. Die am meisten angewandte Methode zur Berechnung der StoBwahrscheinlich-
keiten ist die deterministische Ray-Tracing-Methode, bei der alle Integrale durch analytische
Integration entlang des Weges der Neutronenbewegung als zweifache Integrale im Zwei- und
als vierfache Integrale im Dreidimensionalen ausgedriickt und numerisch berechnet werden.

Diese Methode wird auch im Programm TransRay verwendet.
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Fiir bestimmte Geometrien wird versucht, diese Integrale analytisch auf noch weniger
Dimensionen zu reduzieren. Zum Beispiel wurden in 2D fiir Zylindergeometrien 1964 von
Carlvik [8] zweifache Integrale auf eine Dimension reduziert. Im Dreidimensionalen wurden
die Integrale zur Berechnung der StoBwahrscheinlichkeiten fiir Hexaeder und endliche Zylin-
der zum Teil auf einfache und zweifache Integrale reduziert [9, 30]. Nach Marleau et al. [30]
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 Stowahrscheinlichkeitsmethode ist.

Garcia [14] betrachtet im Dreidimensionalen die vier- bis sechsfachen Integrale der
StoBwahrscheinlichkeiten ohne Reduzierung der Dimension und berechnet sie flir einfache
homogene Testfdlle mit einer Methode, die an das Quelle-Senken-Verfahren (source-sink
method) erinnert.

Bei Verwendung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode zur Bestimmung des Neutro-
nenfeldes in Brennelementzellen, wobei die StoBwahrscheinlichkeiten mit der Ray-Tracing-
Methode berechnet werden, bendtigt der Teil fiir das Ray-Tracing deutlich die meiste Re-
chenzeit. Gliicklicherweise eignet sich innerhalb der StoBwahrscheinlichkeitsmethode das
Ray-Tracing am besten zur Parallelisierung. So bendtigt auch beim Code GTRAN?2 der Teil
fiir das Ray-Tracing mit Abstand die ldngste Rechenzeit bei der Berechnung gro3er und kom-
plizierter geometrischer Anordnungen. Daher wurde in GTRAN2 der Teil fiir das Ray-
Tracing parallelisiert [46]. Um mit der zweidimensionalen StoBwahrscheinlichkeitsmethode
standardméaBig groBere rdumliche Bereiche analysieren zu konnen, wurde die Parallelisierung
dieser Methode auch von Fuentes und Turinsky untersucht und erfolgreich getestet [13]. Da
mit TransRay Anordnungen von maximal 9 Brennelementzellen untersucht werden, allerdings
beim Ubergang vom zwei- zum dreidimensionalen Ray-Tracing die Rechenzeit quadratisch
zunimmt, wurde im Rahmen dieser Arbeit vorerst nur die dreidimensionale Version Trans-
Ray3D parallelisiert. Die Rechenzeiten fiir serielle Rechnungen wurden somit bei entspre-
chender paralleler Rechnung auf demselben Rechner drastisch reduziert.

Fiir die zweite Aufgabe, die Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen
Datenaufbereitung, war es sinnvoll Anordnungen von Brennelementzellen zu untersuchen, bei
denen dreidimensionale Effekte bei der Datengenerierung eine grofle Rolle spielen kdnnen.
Solche Effekte sind insbesondere dort zu erwarten, wo starke Flussgradienten auftreten oder
wo die anisotrope Streuung eine groflere Rolle spielt. In beiden Fillen ist statt der Diffusions-
ndherung die Transporttheorie anzuwenden. Geeignete Kandidaten sind zum Beispiel Brenn-

elementzellen, in denen Absorbergrenzen oder Dampfblasen auftreten. Mit einem reaktordy-
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namischen Programm wie DYN3D miissen solche Fille zum Beispiel behandelt werden,
wenn das Neutronenfeld beim Ein- oder Ausfahren der Regelstibe oder bei einem Borver-
diinnungsstorfall berechnet wird. Im ersten Fall sind die Enden der eingetauchten Regelstibe
scharfe Absorbergrenzen. Beim Borverdiinnungsstorfall kann eine relativ scharf begrenzte
Borverdiinnungsfront den Reaktorkern durchlaufen, welche eine sich bewegende Absorber-
grenze darstellt. Dampfblasen kdnnen bei einem Storfall auch in Form von lokal begrenztem
Kiihlmittelsieden auftreten. In dieser Arbeit werden der Fall eines eingetauchten Regelstabes
und Void (bzw. Moderator mit geringer Dichte) um einen Brennstab als Modell einer Dampf-
blase betrachtet.

Im zweiten Teil des Vorhabens wurden mit den drei Programmen HELIOS [51],
MCNP [7] und TransRay Anordnungen von Brennelementzellen mit quadratischem Quer-
schnitt berechnet, und zwar das Babcock und Wilcox UO, Kritikalitidts-Benchmark [45] und
Brennelementzellen eines Druckwasser-Referenzreaktors. Fiir diesen Reaktor wurden folgen-
de 3D-Probleme mit den Programmen HELIOS, MCNP und TransRay untersucht [5]: Ein
teilweise eingetauchter Regelstab und Void (bzw. Moderator mit geringer Dichte) um einen
Brennstab als Modell fiir eine Dampfblase im Moderatorgebiet. Die TransRay- und MCNP-
Ergebnisse der 3D-Rechnungen wurden mit den Werten verglichen, die sich aus {iblichen Na-
herungen ergaben. Aus diesem Vergleich wurde dann fiir die betrachteten 3D-Fille die Not-
wendigkeit einer dreidimensionalen Datenaufbereitung effektiver Zweigruppenwirkungsquer-

schnitte bewertet.
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2 Theorie

Zur Beschreibung des Neutronenfeldes in den zu untersuchenden Anordnungen von Brenn-
elementzellen wird die Transporttheorie angewendet. Die fundamentale Gleichung, die den
Neutronentransport beschreibt, ist die sogenannte Neutronentransportgleichung, die vom Typ
der Boltzmann-Gleichung ist. Ziel ist es, diese Gleichung zu 16sen mit dem Neutronenfluss
als gesuchter Funktion in den unabhéngigen Variablen Ort, Bewegungsrichtung, Energie und
Zeit.

In Abschnitt 2.1 wird diese Gleichung beschrieben. Die Energicabhingigkeit des
Neutronenflusses wird in Form von Energiegruppen behandelt. Danach wird die Eigenwert-
form der Neutronentransportgleichung betrachtet, die bei der Kritikalitdtsrechnung im Pro-
gramm TransRay verwendet wird.

In Abschnitt 2.2 wird aus der Transportgleichung eine integrale Transportgleichung
hergeleitet, die anschliefend iiber alle Bewegungsrichtungen integriert wird. Das Resultat ist
eine integrale Transportgleichung fiir den iiber alle Bewegungsrichtungen integrierten Fluss.
Unter Verwendung der Flat-Source- und Flat-Current-Approximation wird diese Gleichung
mittels der StoBwahrscheinlichkeitsmethode durch ein lineares Gleichungssystem beschrie-
ben.

Die Koeffizienten des linearen Gleichungssystems sind die Stowahrscheinlichkeiten,
deren Berechnung mit der deterministischen Ray-Tracing-Methode im Zwei- und Dreidimen-
sionalen in Abschnitt 2.3 dargelegt wird. Dabei wird zusétzlich der Fall beriicksichtigt, dass
Voidgebiete in den Brennelementzellen vorhanden sein kénnen. Anschlieend wird das Glei-
chungssystem gelost fiir den Fall einer Zelle in einem unendlich ausgedehnten Gitter solcher
Zellen und fiir den Fall der Kopplung mehrerer Zellen nach der Interface-Current-Methode.

In Abschnitt 2.4 wird die inverse Potenzmethode dargestellt, welche in TransRay als
dufBere Iteration verwendet wird, um den Multiplikationsfaktor und die Neutronengruppen-
fliisse, d. h. den groBten Eigenwert und den zugehdrigen Eigenvektor der Eigenwertglei-
chung, zu berechnen.

Zum Schluss werden in Abschnitt 2.5 die Mittelungsvorschriften fiir die effektiven
Wirkungsquerschnitte formuliert. Diese gemittelten Neutronenwirkungsquerschnitte werden
aus den berechneten Neutronengruppenfliissen und den makroskopischen Vielgruppen-
querschnitten, die Eingangsdaten des Programms TransRay sind, berechnet. Wird diese Mitte-
lung bei gleichbleibenden Randbedingungen in mehreren Schritten ausgefiihrt, so garantiert

die Mittelungsvorschrift, dass die Neutronen-Reaktionsraten innerhalb der Volumina und E-
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nergiegruppen, iiber die in einem Berechnungsschritt gemittelt wurde, im folgenden Berech-
nungsschritt erhalten bleiben.

Die Notation in Kapitel 2 ist stark angelehnt an Lewis [25].

2.1 Die Transportgleichung zur Beschreibung des Neutronenflusses
2.1.1 Die Transportgleichung

Es wird nun die Neutronentransportgleichung einschlieflich der in ihr auftretenden Terme
beschrieben: Im Vergleich zur Diffusionsgleichung ist die Transportgleichung eine verbesser-
te Beschreibung der Neutronenbilanz. Die zentrale Grof3e, die das Neutronenfeld beschreibt,

ist der Neutronenfluss
W(t,Q,E, t)=v-n(f,QQ E,t), (1)

wobei v der Mittelwert der Betrdge der Neutronengeschwindigkeiten ist und n(7,Q, E,t) die

Dichte der Neutronenanzahl. Die GroBe n(f,Q,E,t)dV dQdE gibt die Anzahl der Neutronen
an im Volumenelement dV um den Ort 1, deren Bewegungsrichtungen im Kegel dQ um den

Einheitsvektor Q liegen und die eine Energie im Energieintervall dE bei E haben zur Zeit t.
Die zeitlich abhéngige Neutronenbilanz innerhalb des Elements dVAQdE lautet demnach
nach Gleichung (1)

l% ¥(F,Q,E,t)dV dQ dE = Gewinne — Verluste . (2)
v

Neutronenverluste entstehen erstens dadurch, dass Neutronen aus dem Volumenelement dV
entweichen. Dies wird beschrieben mit dem Term Q - V‘I’(f, Q, E,t)dV dQ dE. Zweitens
gehen Neutronen verloren durch Stoe. Dies wird beschriecben mit dem Term
G(f,E)‘P(f,Q,E,t) dV dQ dE. o ist hierbei der totale makroskopische Wirkungsquer-

schnitt. Neutronengewinne ergeben sich aus den in dV gestreuten Neutronen, die eine beliebi-

ge Primérenergie E und eine belicbige Bewegungsrichtung €’ haben und nach dem StoB im
Energieintervall dE und Richtungsintervall dQ liegen. Weitere Gewinne resultieren aus den
Spaltneutronen und aus moglicherweise vorhandenen externen Neutronenquellen. Der Streu-

anteil

q.(%,Q,E, t) dVAQdE = _[dE’ j dQ'6 (T, E' > E,Q" > Q)W(,Q,E’,t) dVAQJE (3)
0
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ist proportional dem differentiellen Streuquerschnitt 6 (f,E"— E,Q" — Q). Beziiglich der
Bewegungsrichtungen hingt dieser Querschnitt nur vom Produkt €'-Q ab, d.h.
o,(f,FE 5E.Q - Q)=06 (,E 5 E.Q-Q).

Der Einheitsvektor € kann beschrieben werden durch den Azimutalwinkel o und den

Polarwinkel 6 (siche auch Abbildung 2, Seite 48). Das Raumwinkelelement erhélt die Form

dQ = dw d0 sind und Integration iiber alle Raumwinkel liefert de = j do j d0sin @ =4w. A-

nalog zum Streuanteil sei der Spaltneutronenanteil im Element dVdQdE gegeben durch
qs (f,Q,E,t)dV dQdE . Die Bewegungsrichtung der Spaltneutronen ist nahezu isotrop ver-

teilt. Bei Annahme dieser isotropen Verteilung der Spaltneutronen entfillt also auf das

Raumwinkelelement d€2 nach der Spaltung der Anteil dQ2/4r. Der Spaltneutronenanteil in

dVdQdE ist demnach gegeben durch %qf(f,E,t) dVdQdE . Er ist proportional vo, . (T,E"),
T

wobei 6,(T,E’) der Spaltquerschnitt und v(E") die mittlere Anzahl an Spaltneutronen ist, die

bei der Spaltung durch ein Inzidenzneutron mit der Energie E’ entstehen. Wenn das Spalt-

spektrum y(E,T) als unabhiingig von der Neutroneninzidenzenergie E’ betrachtet wird, ist

der Anteil an Spaltneutronen gegeben durch
4qu (r,E,t)dVdQdE = %x(E,f) J.dE’Vcsf (f,E) ®(7,E’,t) dVdQdE, 4)
T T 0

wobei q,(T,E,t)dV dE die Zahl aller in das Element dVdE emittierten Spaltneutronen ist und
O(%,E,t) = j dQW(7,Q,E,t). Wird nun noch die Quelldichte q_ (F,Q,E,t) der externen

Quellen betrachtet, so setzt sich die gesamte Quelldichte aus den drei Beitrdgen zusammen,
1

q=q, +4—qf +(,, - Die allgemeine Form der Transportgleichung mit dem Neutronenfluss
T

Y als gesuchter Funktion lautet demnach

1 d

—a‘P(f, Q.E,t)+Q - V¥ (¥,Q,E,t)+o(f,E)¥(F,Q,E, 1) = q(F,Q,E,t) (5
\'

Sie ist vom Typ der Boltzmann-Gleichung. Da in Kapitel 4 und 5 nur stationdre Rechnungen

gemacht werden, ist der Ausgangspunkt die zeitunabhéngige Transportgleichung:

[Q-V+0(F,E)] ¥(F,Q,E)=q(f,QE). (6)
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2.1.2 Die Behandlung der Energieabhingigkeit 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.

In der Einleitung (Seite 8) wurde die Kette der klassischen Neutronentransportberech-
nung des gesamten Reaktorkerns beschrieben. Diese Kette wurde in drei Stufen eingeteilt.
Zusammengefasst gilt fiir diese drei Stufen, falls ausschlieBlich Gruppendaten verwendet
werden, dass in Stufe 1 die Vielgruppendaten fiir alle Energiegruppen erzeugt werden und in
den Stufen 2 und 3 die Neutronentransportgleichung mit Gruppendaten stufenweise geldst
wird.

Mit dem im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Code TransRay werden Zellrechnun-
gen ausgefiihrt, d. h. Rechnungen der Stufe 2. Dabei wird in einer Zelle, welche eine Anord-
nung von Brennelementzellen ist, der Neutronentransport berechnet. Die Energieabhiangigkeit
des Neutronenflusses wird mit der Energiegruppenndherung behandelt. Bei dieser Ndherung
wird der betrachtete Energiebereich in n Intervalle (n = Anzahl der Energiegruppen) unter-
teilt, wobei fiir die Energiegrenzen gilt E, = 0, E, <E,.; und Ej sei grofl genug, so dass die
Anzahl der Neutronen mit héheren Energien vernachldssigbar ist. Das Ergebnis einer Zell-
rechnung mit TransRay sind die Neutronengruppenfliisse und der Multiplikationsfaktor k...
Der Gruppenfluss (Gleichung (33)) wird in diesem Abschnitt erkldrt, der Multiplikationsfak-
tor in Abschnitt 2.1.4.

Um in Kapitel 2 das Losungsverfahren, mit dem in TransRay die Gruppentliisse be-
rechnet werden, mathematisch zu beschreiben, wird nun die Transportgleichung fiir den g-ten

winkelabhéngigen Gruppenfluss

¥, (£,Q) = [ dE ¥(7,Q,E) (7)
g
formuliert (g =1, ..., n), wobei zur Abkiirzung die Schreibweise

[dE= IdE ®)
¢ E

g

verwendet wird. Integration der Transportgleichung (6) von E, bis E_, liefert
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Qv j dE W(7,Q,E) + j dEo (f,E)¥(f,Q,E)= J.dE q(%,Q,E)
g g g

- [dE(q,G.B)+_q,(F.E)+q, (F0.B)
g

9)

dE|dE’|dQ 6 (f,E' - E,Q - Q¥ (7,Q,E)
frjr

n
gl

1 N e ’ — 7 — ’ o =
+EgZ_IIdEx(E,r)[dE vo,(,E) ®(F.E) +[dEq,, (7. Q.E).
=) : g

Ziel ist es, Gleichung (9) in der iiblichen Form mit den makroskopischen Vielgrup-
penwirkungsquerschnitten und den winkelabhidngigen Gruppenfliissen aufzuschreiben. Diese
Querschnitte werden von TransRay als Eingangsdaten fiir die Zellrechnung benétigt. Die ma-
thematische Formulierung dieser Querschnitte, die in der Stufe 1 erzeugt werden, wird nun
beschrieben. Dabei wird die Annahme gemacht, dass unter bestimmten Voraussetzungen die
Energieabhingigkeit des Neutronenflusses niherungsweise separierbar ist:

In der Zelle sind die Materialien (Brennstoff, Hiillen, Wasser) heterogen verteilt und
die Querschnitte der Nuklide variieren im allgemeinen mit der Energie innerhalb der Grup-
pen. Aus der Forderung, dass mit dem im Ort und in der Energie diskretisierten Rechenmodell
(Unterteilung der Zelle in Volumina v; und der Energie in die Gruppen g) moglichst gut das
Verhalten des Neutronenfeldes in der Zelle beschrieben werden soll, kann abgeleitet werden,
dass die makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnitte durch geeignete Mittelungen
iiber die Volumina v; und iiber die Energiegruppen g berechnet werden miissen. Die Mittelun-
gen werden dabei so formuliert, dass jeweils bestimmte Grof3en erhalten bleiben. Das heil3t,
die berechneten Gruppenquerschnitte sind dazu geeignet, in der nachfolgenden Gruppentrans-
portrechnung diese Grolen vorherzusagen. So bleibt z. B. bei der Mittelungsvorschrift von
Parker [39] die Zeitabfallskonstante und bei der Mittelungsvorschrift von Marchuck [29] der
Multiplikationsfaktor erhalten.

Ziel von Katsuragi et al. [20] ist es, die Gruppenquerschnitte so zu berechnen, dass sie
geeignet sind, moglichst viele relevante GroBen vorherzusagen. Sie betrachten die zeitabhin-
gige Transportgleichung und die dazu adjungierte Gleichung mit der Responsfunktion € eines
Detektors. Der Energiebereich wird in Gruppen eingeteilt, in denen u. a. der totale Wirkungs-

querschnitt G, die Streuquerschnitte G, und die Responsfunktion € konstant sind. Fiir dieses

modellierte System mit Konstanten innerhalb der Energiegruppen werden entsprechend die
zeitabhingige Transportgleichung und die dazu adjungierte Gleichung mit der Responsfunk-

tion € formuliert. Fiir die Mittelungsvorschrift wird gefordert, dass das Produkt aus der Res-
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ponsfunktion mit dem Neutronenfluss, welches iiber den gesamten Bereich von Zeit, Ort, E-
nergie und Bewegungsrichtung der Neutronen integriert wird, erhalten bleibt. Ist ¥ der Neut-

ronenfluss des eigentlichen Systems und ¥ der des modellierten System, so lautet demnach

die Forderung

£V dtdVdEdQ = £ ¥ dtdVdEdQ . (10)
] ]

Das heif3t, die gesamte Zéhlrate eines Detektors bleibt erhalten.
Aus der Forderung (10) leiten Katsuragi et al. her, dass

[dE [(5-0)¥-[dE'[dQ (5, -6,)¥ =0 (11)
0
ist. Damit gilt nach Integration von (11) iiber Ort und Bewegungsrichtung der Neutronen
[[[dardEdQ [ (6 -0) ¥ - [dE’[dQ’ (5, -0,) ¥]=0. (12)
0

Wird nun der betrachtete Energiebereich in die Energiegruppen g und das Volumen V
in die Teilvolumina v; unterteilt, in denen die Gruppenquerschnitte als konstant angesehen
werden, so folgt

> > [ [[drdEdQ [ (5, —o(F,E) W(F, E, Q)

I g yE, ) ) ) ) ) (13)

- z J-dE'J. dQ'(6,,_,(Q - Q)-0o,(f,E' > E,Q — Q) ¥(1,E,Q) ]=0.
g E,

g

Damit wird als Mittelung fiir den totalen Querschnitt gewéhlt

[dr[dE o(F,E)[ dQ W(F,E, Q)
Vi g

Oie = [ar[dE[dQw@EEQ) (19
vi g

Im Programm TransRay wird isotrope Streuung angenommen. Unter dieser vereinfachenden

Annahme ergibt sich als Mittelungsvorschrift fiir die Streuquerschnitte

Gi,g'—>g =

[dr [dE [dE’ 6, (F,E" — E)[dQ"¥(F,E',Q)
\ g g

AE, [dr[dE’[dQ" W(,E, Q")
vi g

(15)

Die Produktionswirkungsquerschnitte werden von Katsuragi et al. nicht explizit aufgeschrie-

ben, sondern sie stehen implizit in der Transportgleichung im Quellterm S bzw. in der Trans-
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portgleichung des modellierten Systems im Quellterm S, der ebenfalls in jeder Energiegrup-
pe konstant ist. Analog zur Herleitung von (14) und (15) ldsst sich die Mittelungsvorschrift

fiir die Produktionswirkungsquerschnitte herleiten:

J’ dr j dE x(7,E) J’ dE’vo, (T,E) j dQ'¥(i, B, Q)

Tig VOroy = (TVO1), =~ NPT PreTem——y (16)
8 fig .88 AEngrJdE de Y(r,E,Q)
v, ¢

Im Programm TransRay wird Gleichung (9) zugrunde gelegt, d. h., fiir alle Energie-
gruppen g wird die Transportgleichung betrachtet, die liber die Gruppe g integriert wird. Mit
den nur iiber die Energie gemittelten Gruppenquerschnitten entspricht dies Gleichung (27).
Genau genommen wird in TransRay die Eigenwertgleichung behandelt, die iiber die g-te E-

nergiegruppe integriert wird
o _’ - n ~ , L=, 1 _ n _ _
[Q.Vmg(r)]\{'g(r,g):Zlcgg,(r)jdgz W (R D)+, () Zlvcfg,(r)cpg,(r). (17)
g= g=

Die Notation in (17) ist analog zur Notation in der Gruppentransportgleichung (27). Integrati-

on von (17) iiber das Volumen v,, in dem die Gruppenquerschnitte konstant sind, liefert

j VY, (1,Q)dV+o,,¥P,,(Q) = chggcp lk i gzn;vcﬁ,g, .. (18

Im Gegensatz zur Gruppentransportgleichung (27) betrachten Katsuragi et al. die
Transportgleichung (5), die nicht liber die Energiegruppe g integriert wurde. Es wird nun an-
stelle dieser Transportgleichung die entsprechende Eigenwertgleichung fiir das modellierte
System betrachtet, bei dem die Gruppenwirkungsquerschnitte in jeder Energiegruppe konstant
sind. Integration dieser Eigenwertgleichung iiber die g-te Energiegruppe und iiber das Volu-

men v; liefert

jQ V¥, (7,Q)dV+5,,%,,(Q)= ZAE D +—AE xngvof,g - (19

g igg

Koeffizientenvergleich von (18) und (19) liefert die Mittelungsvorschriften fiir die Gruppen-
querschnitte der Gruppengleichungen. Mit (14) lautet demnach die Mittelungsvorschrift fiir

die totalen Wirkungsquerschnitte

j dvj dE o(F, E)j dQ¥(1,E, Q)

O =7 [dV[dE[dQ ¥ (,E,Q) (20)
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Nach (15), d. h. unter der Annahme isotroper Streuung, ist die Mittelungsvorschrift fiir die

Streuquerschnitte

jdvjdEjdEc(rE —>E)jd§z Y(i,E, Q)

Oy ge = g jdvjdEde ¥(r,E, Q") 2D

und nach (16) ergibt sich fiir die Produktionswirkungsquerschnitte

j dv j dE (%, E) j dE’vo, (1, E) j dQ' (5, E, Q)

v; VO v, :( Vo )v. r = u 2 = . (22)
Keig VOrvg = U VO g j dvj dE’j dQ' W(i, E, Q)
Vi g

Die Vorschriften (20), (21) und (22) werden auch in der zweiten Stufe im Programm
TransRay angewandt. Das Programm HELIOS verwendet standardmafig in analoger Weise
die Vorschrift (20) fiir die totalen Wirkungsquerschnitte und die Vorschrift (21) fiir die Streu-

querschnitte. Fiir die Produktionswirkungsquerschnitte vo,; ~ verwendet HELIOS die Vor-

schrift (20). Mittels dieser Vorschriften werden aus den makroskopischen Vielgruppenwir-
kungsquerschnitten und den mit TransRay bzw. HELIOS berechneten Gruppenfliissen We-
niggruppenquerschnitte fiir die Zelle berechnet. In Abschnitt 2.5 werden diese Querschnitte
berechnet, indem {iiber die gesamte Zelle V und iiber wenige Gruppen G gemittelt wird. In
Kapitel 4 und 5 werden zwei Gruppen betrachtet, d. h. eine schnelle Energiegruppe G = 1 und
eine thermische G = 2. Fiir das Spaltspektrum wird angenommen, dass es ortsunabhéingig ist,

d. h. x(t,E) =y (E) . Die Grenze zwischen der schnellen und der thermischen Gruppe wird so

gewdhlt, dass jx(E) dE=1 und jx(E) dE =0 ist. Damit stimmt fiir die Produktionswir-
G=l1 G=2

kungsquerschnitte Vo, , fir G=1 und G =2 die Vorschrift (20), die HELIOS verwendet,

mit der Vorschrift (22), die TransRay verwendet, iiberein. In Kapitel 4 und 5 werden zusétz-
lich die gemittelten Absorptionsquerschnitte betrachtet, fiir die TransRay und HELIOS die
Vorschrift (20) anwenden. Damit stimmen bei beiden Programmen die Mittelungsvorschriften
fiir alle Zweigruppenwirkungsquerschnitte iiberein, deren Ergebnisse in Kapitel 4 und 5 ver-
glichen werden.

Der exakte, transporttheoretische Neutronenfluss ‘P(f,E,Q) des nichtdiskretisierten
Reaktorkerns, und damit auch der Zelle, ist nicht bekannt. Da der makroskopische Quer-

schnitt eines Nuklids separiert werden kann, d. h., dass ¢ (t,E) =p"’(7)- 6V (E) ist, wobei
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p" die Kerndichte und &Y der mikroskopische Querschnitt des Nuklids j ist, und
o(f,E)=> 6V (¥,E), kann z. B. fiir den totalen Wirkungsquerschnitt die Mittelungsvor-
i

schrift (20) umgeschrieben werden:

[dVpP®[dES? (E) [dQ¥E,E,Q)

Ous = 2,00 = 2"
]

- J’ dVJ%dE J’ dQ¥(F,E,Q) @)

In Volumina, in denen die Materialien heterogen angeordnet sind, ist i. a. die Orts- und
Energieabhéingigkeit des Flusses nicht separierbar, d. h., an verschiedenen Ortspunkten liegt
ein anderes Neutronenspektrum vor. Es wird nun angenommen, die Energiecabhidngigkeit des
Flusses sei separierbar, d. h. W(T,E,Q) = f(¥,Q)- g(E). Nach der Definition des g-ten win-

kelabhéngigen Gruppenflusses in Gleichung (7) gilt somit fiir den winkelabhéngigen Fluss
W(T,E,Q) = ‘I’g(f,Q)-g’(—E)E fiir E € E,. (24)
Mit o(E) = 8 fiir E  E, gilt dann fiir dic o' in(23)
[2(B)dE :
g
j dv p? (¥) j dQ ¥, (7, Q)

Gl =g . _ mit & = | dE G (E) o(E) . (25)
e e jdvjdg\{fg(f,g) £ £ ®

N() . . . . . . . . .
G,” ist der Uber die Energiegruppe g mit @(E) gemittelte mikroskopische Wirkungsquer-
schnitt des Nuklids j. Mit weiteren Néherungsannahmen tiber @(E) werden in der ersten Stu-

fe solche Gruppenquerschnitte z. B. von dem Programm NJOY [27] aus Kerndatenbibliothe-
ken wie z. B. ENDF/B-VI, die die Energieabhéngigkeit der mikroskopischen Wirkungsquer-
schnitte angeben, berechnet.

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

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

hingiger Fluss (auch als asymptotischer Fluss bezeichnet) vor, W(T,E,Q)e< g(E), d.h.,

P, (T, Q) = konstant und es ist einfach
A | o
o\, =6y — [p0@av. (26)
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Der zweite Faktor in (26) ist eine effektive Kerndichte, die sich in diesem Naherungsfall da-
durch ergibt, dass das Nuklid j gleichmédBig {iber das gesamte Volumen verteilt wird.

In den heterogen angeordneten Zellen liegt kein orts- und winkelunabhidngiges Neut-
ronenspektrum vor und die Mittlungen miissen entsprechend Gleichung (23) ausgefiihrt wer-
den. Wird die Diskretisierung der Zelle in Raum und Energie so fein gemacht, dass in einem
Raum-Energie-Element (v;, g) die Separierbarkeit des Neutronenflusses, d. h. Gleichung (24),
»ausreichend gut” erfiillt ist, so konnen die fiir die Feinteilung gemittelten Querschnitte des
Nuklids j nach der Gleichung (25) berechnet werden.

In fortgeschrittenen Datenaufbereitungssystemen wird die Feindiskretisierung beziig-
lich der Energievariablen selbst in Teilschritten ausgefiihrt. Dabei ist die Tendenz, dass mit
hoherer Energiediskretisierung einfachere Geometriemodelle bis hin zum einfachen Modell
eines im Wasser befindlichen Brennstabes verwendet werden. Mit abnehmender Energie-
diskretisierung werden die Geometriemodelle zunehmend komplizierter, bis hin zu einer na-
hezu exakten Nachbildung der Zelle. Dabei werden in der Berechnung in einer bestimmten
Energiediskretisierung die zuvor in der hoheren Diskretisierungsstufe berechneten gemittelten
Wirkungsquerschnitte verwendet.

Unter der ndaherungsweisen Annahme, dass der Neutronenfluss nach Gleichung (24)
separiert werden kann, folgt nach Gleichung (9) die Transportgleichung fiir den g-ten winkel-
abhingigen Gruppenfluss

&V 40, ()], (5.9 =D [ 40, (7,8 ) ¥, (7, &) +
1 i 27)
i Xe (D) Z;Vofg'(f) @, (1) +q5(r,Q)
£

mit den Gruppenwirkungsquerschnitten

6,(F) = [ dE o(F, E)Q(E), (28)
g
0, (1,0 Q)= j dE j dE’ o (T,E' > E, Q- Q)o(E), (29)
g ¢
v, () = [ dE'vo, (F,E)o(E) (30)
v
und den Definitionen
X () = [dE%(E,F) und (31)
g
q3(7,Q) = [dEq,, (F,Q.F). (32)
g
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@ (7) in Gleichung (27) ist der Gruppenfluss. Fiir die Gruppenfliisse @, (t) gilt:

@, ()= [dE ®(F,E) = [ dE [dQW(F,Q,E) = [dQ [dE ¥(F,.Q,E) = [dQ ¥,(7.Q). (33)

Wird von den Querschnitten G,, G4 und Vo5, exemplarisch der totale makroskopische

Gruppenwirkungsquerschnitt 6,(T) aus Gleichung (28) betrachtet, so schreibt sich dieser

Querschnitt mit 6(1,E) = ZG(j)(f, E)= z p(7)- &V (E) in der Form
j j
0,(1)= Y p0 (") dEG" (E) o(E) = ¥ p ()57’ (34)
J g ]

mit den in Gleichung (25) definierten mikroskopischen Gruppenquerschnitten G{”, die in der

ersten Stufe berechnet werden. In Gleichung (25) steht als zweiter Faktor die Kerndichte p(j)
des Nuklids j, die mit dem winkelabhingigen Gruppenfluss gewichtet wird und iiber das Vo-
lumen v; und alle Bewegungsrichtungen gemittelt wird. In Gleichung (34) steht hingegen un-
ter dem Summenzeichen nur die Kerndichte p(j), da die Transportgleichung (6) bisher ledig-
lich iiber die Energiegruppen g integriert wurde.

Gleichung (27) liefert insgesamt fiir g = 1, 2, ..., n n Gleichungen. Sie kann umge-

schrieben werden in die Form
[V +0@)]¥[.0Q)= [a6,f.0 Q) ¥f.Q) + s[F.0), (35)

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

Die g-te Gruppenquelle ist

| D)
X2 Vvo ()P0 + (7.,

und

o, [F.%-Q)=0,[FQ Q). (37)

2.1.3 Neutronentransportprobleme mit gegebener Quelle und ohne Spaltquelle

Im Programm TransRay wird die stationdre Neutronenflussverteilung einer Anordnung mit
spaltbarem Material mittels der Eigenwertform der Transportgleichung berechnet (siehe Ab-

schnitt 2.4). Dabei wird die Eigenwertgleichung mit der inversen Potenzmethode iterativ ge-
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16st. Zur Veranschaulichung wird nun die Vorgehensweise innerhalb eines Iterationsschrittes
kurz und rein formal beschrieben:

Jeder Iterationsschritt entspricht der Losung der Transportgleichung mit einer gegebe-
nen Quelle und ohne Spaltquelle. In diesem Fall nehmen die Gleichungen (35) fiir die Grup-

pen g=1, ..., n folgende Form an:

[0V 40,02, [(0) -3 [d@o, (0 0¥, ED)=q [(0). 68

g

Im Programm TransRay wird zur Vereinfachung angenommen, dass isotrope Streuung und

isotrope Quellen vorliegen. Mit diesen Annahmen lautet Gleichung (38)
(@ +6,0)]%,7.0) - Y0, P, ()=q:®). (39)
g=l
Es wird nun formal der Operator
- = B
H, = [dQ[Q-V+o,)] (40)
Q

definiert. Unter der Annahme, dass H, ein linearer Operator ist (siche auch Lewis [25]),

schreibt sich Gleichung (39) wie folgt:

P, (1) - Z H, (6, (F) @, (1)) = H,q, (7). (41)

H,=90_,—-H.oc und  Q; =H,q; (42)

gg' gg g gg

schreibt sich das Gleichungssystem (41) in der Form

=| ! (43)

oder kompakter H® = Qe . (44)

Falls keine Aufstreuung der Neutronen von Gruppen g’ niedrigerer zu Gruppen g ho-
herer Energie vorhanden ist, bzw. berticksichtigt wird, so ist Hyy' = 0, d. h.

H,=0 fir g'>g. (45)

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

gruppe geldst werden:

32



®, = Hl_ll Qle >
®, = HZ (Q; -H,®,)),

g—1
(Dg = H; (QZ - Z}Hgg'q)g’) ’ (46)
g:

n-1
_ -1 e
®, =H, (Q; - Z}Hng,d)g,).
g=

Falls Aufstreuung behandelt wird, muss eine Nachiteration erfolgen. Dazu kann das Gaul3-
Seidel-Verfahren verwendet werden:
g1 n
O =Hy (Q) -2 Hy @™ = 3 H @) (47)
g= g=g+
Bei der in Abschnitt 2.4 angewendeten iterativen Losung der Eigenwertgleichung wird

die inverse Potenzmethode oft als &uflere Iteration und alle Iterationen zur Losung des Glei-

chungssystems (43) fiir jede Energiegruppe als die inneren Iterationen bezeichnet.

2.1.4 Kritikalititsrechnungen
2.1.4.1 Die Eigenwertform der Transportgleichung

Physikalisch ist eine Anordnung mit spaltbarem Material kritisch, falls eine selbsterhaltende
zeitunabhédngige 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 zeitunabhéngige nichtnegative Losung zur

Transportgleichung ohne externe Quellen
@940 ENGERE) =0, (.2 +_a,(.E) (48)
T

existiert mit geeigneten Randbedingungen.
Fiir Kritikalitatsrechnungen wird v, die mittlere Anzahl an Neutronen pro Spaltung, so
eingestellt, dass eine zeitunabhingige Losung obiger Gleichung existiert. Dazu wird v durch

v/k ersetzt und es wird die Eigenwertform von (48) erhalten:
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(-9 + o5, B)) w3, &, E) =qs(f,é,E)+4i%qf(f, E). (49)
TC

In dieser Eigenwertgleichung ist k der Eigenwert. Die Losung ¥y 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 Ky,
geben, fiir den eine nichtnegative Losung existiert. Dieser groBte Eigenwert wird bezeichnet
als effektiver Multiplikationsfaktor kegs 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/k,x eingestellt wer-
den, so wire das System im Gleichgewicht (kritisch). Mit diesem kp,x wird also das System
,Kkiinstlich” kritisch gemacht und die dazugehorige Losung der Fliisse ist demnach die Losung
zu diesem kritisch gemachten System. Der Wert von k., gibt also an, ob die berechnete An-

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

>1 berkritisch,
k. (bzw.k_) =1 Kkritisch, (50)
<1 unterkritisch.

2.1.4.2 Losung der Eigenwertform der Transportgleichung

Aus der Eigenwertform (49) der Transportgleichung werden in Abschnitt 2.4 der grofite Ei-
genwert, d. h. der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle, und der Eigenvektor, d. h. die zu k.. ge-
horigen Neutronengruppenfliisse, berechnet. In diesem Abschnitt wird nur kurz und formal

der Losungsweg skizziert.

Wird in (35) in der Gruppenquelle der Spaltterm ﬁx (1) ;vcfg, (f)® o (T) bertick-
sichtigt, so steht in (41) auf der rechten Seite der zusidtzliche Term
ﬁ;H . (X, (D)voy, (f)d)g, (1)) . Werden nun die Operatoren

1 - -
Fgg' :EHg Xg(r)VGfg'(r) (51)

definiert, so ergibt sich statt (44) die allgemeine Form

HO=FD+Q°. (52)
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Da in der Eigenwertform (49) der Transportgleichung keine externen Quellen erscheinen, gilt

Q° =0. Demnach lautet diese Eigenwertform mit dem Eigenwert k

Hé:%FCT) bzw. kKO=H'F®. (53)

In Abschnitt 2.4 werden nach der inversen Potenzmethode der grof3te Eigenwert k des

Operators H''F, d. h. der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle, und der dazugehérige Eigenvek-
tor ®(k_) bestimmt.

2.2 Eine integrale Transportmethode zur Bestimmung des Neutronenflusses:
Die Methode der StoBwahrscheinlichkeiten

2.2.1 Die integrale Transportgleichung

Betrachtet wird nun die zeitunabhéngige Transportgleichung (6) in der energiediskretisierten

Form (35):

(54)
mit  q(f.Q)= [do,[F.Q OM(.Q) + s(F.Q).

Zum Zweck der Herleitung der integralen Transportgleichung wird in die Richtung —Q zu-

riickgeschaut, aus der die Neutronen kommen. Dazu wird der Ortspunkt ¥ =7 —A Q betrach-
tet (siche Abb. 1).

z

=t

Abbildung 1

Mit der Bezichung - V¥(F —A0, G)= —w schreibt sich dann Gleichung (54)
1=A
in der Form
-w +olf—20) ¥ -210.0)=qf-20,9). (55)

1=\
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fo(t-RG)dr"
0

Die Funktion f(A) =¢ hat die Eigenschaft f (L) = —o(F —AQ)f(L) . Multiplikation

von (55) mit f(A), Verwendung dieser Eigenschaft von f und anschlieBende Integration iiber
die Variable A von A = 0 bis A = R liefert

—[o(F-RQ)dR’ —IG(F—R’Q)dR'

R
\P(f,fz):jq(f—m,é)-e v dL+W(F-RQ,Q)-e ? . (56)
0

In Analogie zur Fortpflanzung des Lichtes wird der optische Weg zwischen T und T —AQ

eingefiihrt:
T (?,f—xfz)zj.c(f—R'fz)dR’. (57)
0

Integraltransportmethoden werden vorzugsweise zur Losung von Transportproblemen
angewandt, bei denen der Effekt der anisotropen Streuung klein ist. Werden isotrope Streuung

und isotrope externe Quellen angenommen, so wird auch die Gruppenquelle in (36) isotrop,
s(T, fl) — s(1). Wie in (4), wo bei der Isotropie der Spaltneutronen auf das Raumwinkelele-

ment dQ der Anteil dQ/4r entfiel, entfillt auch in der Gruppenquelle auf den Streuanteil und
den Anteil der externen Quellen der Anteil d€2/4w. Nach (54) gilt dann

a(E.9) = -Q) =, _0,H OO +5(7). (58)
wobei Q(r)dV die Anzahl an Quellneutronen in dV und & ,(7) der isotrope Streuwirkungs-
querschnitt innerhalb der Energiegruppe ist.

Aus der Definition des optischen Weges T aus (57) und Einsetzen der Gleichung (58)
in Gleichung (56) ergibt sich fiir den winkelabhdngigen Neutronengruppenfluss mit isotroper

Streuung und isotroper Quelle folgende integrale Gleichung:
- 1 X ~ B - B
WD) = [QE-AQ)e ™" Vdh+ P (F ~RQ, Q)Y (59)
T 0

Ein Transportproblem ist korrekt gestellt, wenn der Fluss, der durch die Oberfliche in
das Volumen eintritt, bekannt ist. In Gleichung (59) 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
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¥(f-RQ,Q) in Gleichung (59) bekannt und das Problem reduziert sich darauf, ¥(r, Q)

durch die Quelle Q auszudriicken.

2.2.2 Die Formulierung der Stolwahrscheinlichkeiten

Der Ausgangspunkt zur Herleitung der StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen ist nun die integ-
rale Transportgleichung (59). Bei der Herleitung der Gleichungen fiir zweidimensionale Prob-

leme in Abschnitt 2.2.2.2 (Seite 41) 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 winkelabhingige Gruppenfluss ¥ und die Quelle Q unabhéngig von der

z-Komponente sind, konnen sie ersetzt werden durch ihre Werte in der x-y-Ebene.

2.2.2.1 Die Formulierung der StoBwahrscheinlichkeiten im 3-dimensionalen

Als Approximation wird im Programm TransRay angenommen, dass der am Rand eintretende

Fluss (und damit auch der winkelabhingige Gruppenfluss) isotrop ist (Po-Entwicklung), d. h.
YE-RQ,Q)=~P(F-RQ) fir #-Q<0, (60)

wobei n die dulere Normale des Randes S ist. Betrachtet wird nun der Gruppenstrom, der

durch den Rand in das System hineintritt:

J (f)= HQ-ﬁ“P(f,Q)dQ fir  TeS. (61)
Q<0
Damit folgt mit der Approximation (60)
J (F-RQ) = Hfzﬁ\ P(F -RQ)dQ = 1 P(F - RQY) (62)

Q<0

und die Integraltransportgleichung (59) lautet

R
Y(,Q) = %JQ(? —R'Q) exp[-T(F,F —R'Q)] dR"+ 1y (f —=RQ)exp[-T (f,F —RQ)] . (63)
T T
Es wird nun iiber alle Einheitsrichtungen Q integriert. Dazu wird Q durch den Azimutal-
winkel ® und den Polarwinkel 6 beschrieben (Abbildung 2, Seite 48) und das Raumwinkel-

element erhilt die Form dQ2 = dw dO sinb.

Die Gleichung fiir den Gruppenfluss lautet dann
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2w T R
D)= [dofde | dR’sin6 QG —R’Q)exp[t(F,F - R'Q)]
471: 0 0 0
2z b (64)
+ [ do[ d6 sind exp[—t (i,F —RQ)] Ly G-Rr®).
T
0

Die beiden Mehrfachintegrale in Gleichung (64) konnen geschrieben werden in Form eines

Volumenintegrals iiber das Volumen V und eines Oberfldchenintegrals {iber den Rand S. Mit

Einfiihrung der neuen Variablenvektoren ¥’ =7 —R’Q und 7’ =7 —-RQ transformieren sich

die Integrale in (64) zu

o) = - [P0l o) avr [P G 69

— 2
v I L

Falls der eintretende Gruppenstrom J_ bekannt ist, kann Gleichung (65) mit (58) geldst wer-
den mittels der Methode, die in Abschnitt 2.3 beschrieben wird. Falls zum Beispiel Reflexi-
onsrandbedingungen

J,(f)=J_(f) fir feS (66)

oder eine allgemeinere Beziehung zwischen J, und J_ am Rand gilt, kann (65) nur gelost

werden, falls eine zusétzliche Gleichung existiert, die den Gruppenstrom der Neutronen, die

das Gebiet verlassen,

J,(T)= jfz-ﬁ\}'(f,fz)dg fiir fes, (67)

Q>0
in Beziehung bringt mit @ und J _. Einsetzen von ¥ aus (63) in (67) ergibt
1 - B, B,
J,(F)=—[do[de ii-Qsind [ dR’Q(F —R'Q) exp[-1(F,F—~R'Q)]
4n 0 (68)
+[do [0 - Gsin @ exp[—t (F,F ~RD)~J_(F~RE),
T
wobei iiber den Bereich (o, 0) integriert wird, fiir den 1i-Q > 0 ist. Wie in (65) kénnen wie-
der die Variablenvektoren 7' =T —R’Q und 7’ =T —RQ eingefithrt werden und (68) schreibt

sich wie (65) in der Form

:_ [ MQH v’ + In (- 7y SR ] Ly s @)

Ty ¥ - ¥ -

Das Volumen V wird nun in Teilvolumina V; und der Rand S in Segmente S;unterteilt, so

dass
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V=V, s=Js;, (70)

J
wobei ein Teilvolumen V, ein Material enthalten soll. Die beiden Gleichungen (65) und (69)

fiir @ und J, werden nun iiber die Raumvariable integriert, so dass jeweils auf der linken Sei-

te der riumlich gemittelte Gruppenfluss beziechungsweise austretende Gruppenstrom steht:

1 . 1 .
¢i:7i!dV@(r) und J+j:S—deSJ+(r). (71)

Auf den rechten Seiten der Gleichungen (65) und (69) werden Q und J_ durch die rdumlich

gemittelten Werte approximiert
Q(¥)=Q, = VijdV'Q(f') fir TeV, (72)

(73)

J

J_j(f)zJ_j=$jds'J_(f') fiir TeS.
R

Die Niherung fiir die Quelle Q wird auch als Flat-Source-Approximation bezeichnet und die
Néherung fiir den Strom J. entsprechend als Flat-Current-Approximation. Somit gehen (65)

und (69) tiber in

D, z J'dv4 IV,MQi""ZLJdVlJ.dS’MJ
T

”—._-. > Vi i ch, ”f—f’ 2 -y
und
.7 74
=25 IdS—IdV’ﬁ (- % Q "
7 I—T
+Z IdS_J.dSH' (f MJ_J.

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

lichkeitsgleichungen geschrieben. Dazu wird die erste Gleichung mit V.o, multipliziert, so

dass links die GruppenstoBrate in V; steht und die zweite Gleichung mit S;, so dass links die

1

Gruppenentweichrate durch S, steht:
o, V@, =S PV, « V,]V,Q, + 3P|V, 5, [s,7,, (75)
7 7
=3 P[S, « V,[V,Q, + 3 P[s; )80, (76)
. -
wobei
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PV, « Vv, ]=-2 jdedV’M (77 a)

v,y q F-
PV, «s]=2fav] ds,—ex][f—_fgf 1, (77 b)
Vi Sy
und
P[SjeVi,]=ﬁIdSIdV’ﬁ-(f—f’)exlﬁ£_T—S’f)], (78 2)
i’s; Vi -
P[SjeSjr]:%deJ.dS'ﬂ(f—?')mﬁ_T—S’j,)]- (78 b)
is; Sy -

Da V,Q; die Quellrate in V, und S;J , die Eintrittsrate durch S, ist, lassen sich die

Ausdriicke (77) als StoB3- und (78) als Entweichwahrscheinlichkeiten interpretieren. Dabei ist
P[Vi eVi,] gerade die ErststoBwahrscheinlichkeit, d. h. die Wahrscheinlichkeit, dass ein

Neutron, welches aus V., kommt, seinen niachsten Stofl in V, hat. Analog ist PlVi «—S j,J die
Wabhrscheinlichkeit, dass ein Neutron, welches durch S eingetreten ist, seinen nachsten Stof3
in V. hat. PlS i< Vi,J und PlS i< S j,J sind die entsprechenden Entweichwahrscheinlichkei-

ten.
Falls in V, Void ist, ist 6, =0 und es ist stattdessen Gleichung (74) nur mit V, zu

multiplizieren. Anstelle von (75) steht dann

Ve, =Y Clv, « vviQ + 3 C [V, «s,]s,7,. (79)
i j

wobei statt der StoBwahrscheinlichkeiten in (77 a) und (77 b) nun die Koeffizienten

L  exp[ (T, )] 80
clv. « Vv, ] e J dv Jﬁ/dV E— und (80 a)
1 ,exp[—T(T,1)]
Clv. <8, |]=—[av [agrZ2RL200 A (80 b)
: 2 nsj,i SI i -7

die Gewichte der Quellrate in V, und der Eintrittsrate durch S, zum rdumlich integrierten

Gruppenfluss in V; repriasentieren. Im Gegensatz zu den StoBwahrscheinlichkeiten kdnnen
diese Gewichte grofer als 1 sein. Im Programm TransRay werden, wenn geometrische An-
ordnungen mit Voidbereichen behandelt werden, diese Gewichte verwendet. In Ab-
schnitt 2.3.2, wenn das lineare Gleichungssystem mit den StoBwahrscheinlichkeiten geldst
wird, wird die Bedeutung der Verwendung der Koeffizienten aus Gleichung (80 a) und (80 b)

kurz erlautert.
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Um die Gleichungen in (75) (bzw. (79)) und (76) zu 16sen, wird die Quelle Q in (58)
betrachtet, die in (72) durch das rdumliche Mittel Q, approximiert wurde (Flat-Source-
Approximation). Fiir Q; ergibt sich

Q. = Vi Vj Q(F)dV :Vii J 6, (F)®(F)dV +Vijs(?)dv =6.®, +s,. (81)

iV,
Wird nun Q; in die StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen (75) (bzw. (79)) und (76) eingesetzt,
ergibt dies A+B Gleichungen, wenn A die Anzahl der V; und B die Anzahl der S; ist. Es gibt
demnach A+2B Unbekannte, die @; firi=1, .., A, die J,; furj=1, .., Bund die J ; fiir
j=1, ..., B. Es werden also B zusitzliche Gleichungen benétigt. Diese ergeben sich aus den
Randbedingungen, z. B. Vakuumrandbedingungen (J = 0) oder Reflexionsrandbedingungen
(J_;=171,,), aus komplexeren Beziechungen zwischen den ein- und austretenden Strémen von

unterschiedlichen Ridndern oder aus Stetigkeitsbedingungen an den Grenzflichen benachbar-

ter Gebiete.

2.2.2.2 Die Gleichungen fiir 2-dimensionale Probleme
Ausgangspunkt zur Herleitung der zweidimensionalen StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen
ist wie im Dreidimensionalen die integrale Transportgleichung (59). Der Ortsvektor r wird

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

—

Q auf die x-y-Ebene. Die Projektion von T—AQ auf die x-y-Ebene ist dann T —XQP , wobei

AL =Asin® und 8 wieder der Polarwinkel ist (sieche auch Abbildung 2, S. 48). Da der winkel-
abhingige Neutronengruppenfluss ¥ und die Quelle Q ortsunabhingig von der

z-Komponente sind, konnen sie durch ihre Werte in der x-y-Ebene ersetzt werden
Q(F —A) =Q(F-AQ,)
und (82)
(i -RQ,Q)=V¥(f-RQ,,Q),
wobei R = Rsin® ist.

Fiir den optischen Weg aus (57) ergibt sich

1 (f,f—xﬁ)zm. (83)

sin
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Wird dies nun alles in (59) eingesetzt und die Integrationsvariable A verwendet, ergibt sich

eine von der Ortskoordinate z unabhingige Integralgleichung

Q(r KQ) r(r,f—ifzp) _ o _r(f,f—ﬁfzp)

Y(t Q)_—j 0 dL+P(F-RQ,Q)e 0, (84)

sin©

wobei R =R(F, Qp) der Abstand vom auf die x-y-Ebene projizierten Eintrittspunkt der Neut-

ronen zum Punkt 1 ist. Wie im Dreidimensionalen wird der eintretende Fluss approximiert,
als sei er isotrop, und der durch den Rand eintretende Gruppenstrom wird eingefiihrt. Analog

zu (63) ergibt sich

T ;\‘Q —t(if—iﬁp) ~ . —r(f,f—ﬁfzp)
\P( Q)__ M e sin® dk+l]7(f_RQp) e sin® . (85)
4ar g sin © T

Wird nun wieder iiber dQ2 = dw dO sin@ integriert, wobei im Zweidimensionalen fiir @ der
Winkel zwischen der x-Achse und Qp , der Projektion von Q auf die x-y-Ebene, gewihlt

wird (Abbildung 3, Seite 50), ergibt sich analog zu (64)

D(F) = ﬁj do [ dX Ki,[1(F,F-10,)] QF -0, )+

2 (86)
27 o ea L
;j do Ki,[t(¥,F—-RQ)]J_(F-RQ),
wobei die Bickley-Naylor Funktionen [25] eingefiihrt wurden:
/2 ‘
Ki, (x) = jde sin"'@ e ¥ (87)

0

Die Flache des betrachteten Systems sei A und L sei der Rand von A. Analog zu (65) im
Dreidimensionalen ldsst sich (86) als Summe eines Flidchenintegrals iiber A und eines Kur-

venintegrals iiber den Rand L schreiben

, Ki [‘t(r )]

Q)+ = jd ”n” (F"-1) Ki,[t(t",1)]T_(t"), (88)

- 1
O(F)=— [dA/— A
ol ]

wobei T'=T —ﬁ'ﬁp , I’=F-R Qp und 1" die duBere Normale an dL” ist. Analoge Aus-

driicke zu (68) und (69) ergeben sich fiir den austretenden Gruppenstrom
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R
1, (%) :ijdm ﬁ-fzpj dR’ Ki,[1(f,F ~R'Q)]QF -R'Q,) +
27 " (89)
zjclm i-Q Ki,[t(f,F—RQ )]I_(T-RQ)
T

oder als Summe eines Integrals {iber die Flache A und den Rand L geschrieben

1(F)= 5[ AR - f')—f;”[f CDl oG+
A r—r

(90)

LT o

2 (a7 (F— ) A7 (7 - F) e (T
T e =1
Wie im Dreidimensionalen wird nun die Fliche A in Teilflachen gleichen Materials und der
Rand L in Randsegmente unterteilt. Die beiden Gleichungen (88) und (90) werden wiederum
iber die Raumvariable integriert und Q und J_ werden durch die rdumlich gemittelten Werte
approximiert (Flat-Source- und Flat-Current-Approximation). Wie im Dreidimensionalen

ergeben sich dann die StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen

6 A®, =S P[A <A JAQ +YP[A <L, ] (91)
i’ i
und
L, =Pl «AdJaQ+ 3Pl <1, (92)
i J
wobei
o, ,Ki [T (7,1)]
P[A, « A, ]=—21[dA [da/—2 2 93
[ 1 <~ 1] 2nAi/‘! _l[ ||i:_f/ > ( a)
PlA, L, =%jdAIdL’ﬁ’-(f’—f)Ki2[T—(r’|§)], (93 b)
wes ¥ T
und
1 /a4 — —/ Ki [T (i:9i:,)]
PIL.«—A.|=——|dL|dA'n"-(f -7)——2~, 94
LA 9L [N G T (94 2)
2 A e LA Kl [T(Faf,)]
PIL.«L, |=—|dL|dL'a-¢f-7)n"-(f'-7)——— 2 (94 b)
bt ] =
Falls in A; Void ist, ist 6, =0 und es ist analog zu (79)
AD =Y ClA «AJAQ +YClA LT, (95)
i’ i
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statt (91) zu verwenden mit

Ki [ (F, )]

= und (96 a)
|r -7

Cla, eAi,]:ﬁjdAIdA’

Ki, [t (F,1)]

C[AieLj,]zn%_[dAJ'dL’ﬁ’-(f'—f) i (96 b)
A -

Zu diesen Koeffizienten C gelten entsprechend die Bemerkungen zu den Koeffizienten C aus

(80 a) und (80 b) im Dreidimensionalen.

2.3 Losung der StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen
2.3.1 Bestimmung der Koeffizienten mit der Ray-Tracing-Methode

Aus den StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen (75) und (76) werden nun die Koeffizienten, die
StoB- und Entweichwahrscheinlichkeiten (77) und (78), bestimmt. Im Fall von Void werden
die Koeffizienten (80) berechnet. Im Programm TransRay wird eine deterministische Metho-

de angewandt, die Ray-Tracing-Methode.

2.3.1.1 Die Ray-Tracing-Methode im 3-dimensionalen

Die StoB3- und Entweichwahrscheinlichkeiten (77) und (78) sind Integrale iiber vier bis sechs
Variablen. Zunéchst werden einige Integrationen analytisch ausgefiihrt, so dass sich alle Aus-
driicke als Integrale iiber vier Variablen darstellen lassen. Dazu wird entlang der Richtungen
geschaut, aus der die Neutronen kommen. Es werden die Gleichungen (64) und (68) betrach-

tet, in denen @ und J, als Integrale liber die Variablen stehen, die den Weg der Neutronen-

bewegung beschreiben. Mit dem gleichen Verfahren wie in Abschnitt 2.2.2.1 ergeben sich fiir
(77 a), (77 b), (78 a) und (78 b)

PV, < V.]= 47‘:{/{ \J;dV j j ddeIdR' sin 0 exp[—1(F,7 — R'Q)], (97 a)
PV, «s,]= %{[dvfjjdmde sin 8 exp[ —1(7, T — ROQ)] (97 b)
P[S, « Vv, ]= ﬁw!dsj{j ddeIdR'ﬁ -Q sin 0 exp[ —1(F,F — R'Q)] 5 (98 a)
Pls, «s,]= n%ysjdsjjjdmde i - 3 sin © exp[ (7, F — RQ)] - (98 b)

Im Fall von Void in V, sind statt (97) entsprechend zu (80 a) und (80 b) die Koeffizienten
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R,
clv, « v,]= 4n1v, dev j [ dodo Rj dR”sin © exp[~T(7,T — R')] (99 2)

i

clv, «s,]= % [ av [ dod6 sin 6 exp[ (7.7 - RQ)] (99b)
i i

zu berechnen. In diesen Gleichungen ist T —R,Q der nichste und T —R,Q der entfernteste

Randpunkt von V, zum Punkt t auf der Geraden durch r mit Richtung Q. Die Integrale
tiber ® und O sind iiber die Winkel zu nehmen, die V;, bezichungsweise S, 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’ kann analytisch ausgefiihrt werden. Es gilt mit der
Definition (57) des optischen Weges

1(f,f —R'Q)=1(F,1-R,Q)+(R'-R )0, (100)

womit folgt:

fexp[—‘c(f,f ~R'Q)]dR’ = GL( exp[—T(F,T — R, Q)] —exp[—1(F,F —R,Q)]).  (101)

R, i

Wird dies in den Ausdruck fiir P[V, <~ V. ] in (97 a) eingesetzt und die Integrationsreihen-
folge vertauscht, ergibt sich

O;

PV, « V,]=
4no .V,

[[ dod6sin 6 [dV (exp[—1(F,F — R Q)] - exp[ ~7(F,F R, Q)]) - (102)

Das Volumenintegral kann nun fiir Neutronen ausgefiihrt werden, die sich in eine be-
stimmte Richtung bewegen. Danach werden die Integrale {iber ® und 6 (Abbildung 2,
Seite 48) berechnet. Um entlang des Weges der Neutronenbewegung zu integrieren, wird das
Koordinatensystem so gedreht, dass eine Koordinate parallel zu Q ist und somit die anderen
beiden Koordinaten die Ebene senkrecht zur Neutronenbewegung aufspannen. Das gedrehte
Koordinatensystem wird nun so gewéhlt:

a) Drehe die z-Achse um den Winkel o + 7, das gedrehte Koordinatensystem sei (x”,y’,z") .
b)Drehe die x"-Achse um den Winkel 7 - 0, das gedrehte Koordinatensystem sei (€,m,().

Ein Punkt (x,y,z) des urspriinglichen Koordinatensystems hat dann im neuen Koordinatensys-

tem die Koordinaten
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£ —COosS® —sin® 0 X
N|=|—sinwcos® coswcos® —sinb ||y]. (103)
¢ sinwsin® —coswsin® —cos6 )| z

Das Volumenintegral kann nun folgendermaflen ausgedriickt werden:
& o g
jdv:jdgjdnjdg, (104)
Vi & w g
wobei die Grenzen fiir § , 1 und { Funktionen von ® und 6 sind. Mit den neuen Koordinaten

schreibt sich (102) nun

o

PV, <V, ]=——
4nG .V,

& n g
dod®sin 0 | d& | dn | dE (exp[—1(F,T - R, Q)]
[Joossnofcfo]
—exp[—’c(f,f—szl)]).

Die {-Integration kann analytisch ausgefiihrt werden, da die optischen Wege im Integranden

alle entlang von Wegen parallel zur {-Achse liegen. Es sei 1, =1,(§,m) der optische Weg

durch das Volumen V, und 7, =71,(&m) der optische Weg zwischen V, und V,. Da

Ti(&nn) = Gi(t.oi> - Cf) iSt: fOIgt

T(f,i:_Rlé):Gi(Q?_C)'*'Tii’({;,n) >

B (106)
ur, T -R,Q) =0,( -0 +1.(EM) +71,(EM).
Damit ergibt sich fiir die ErststoBwahrscheinlichkeit
PV eV, ]=—1 [[dwdosino ngnfdn lexp(—T.,) — exp(—(T, +T,,))
1 " 4no,V, Y B ! B (107)

—exp(—(T, +7T,)) +exp(—(T, + T, +71,))} firizi’.
Analoge Ausdriicke ergeben sich fiir P[Vi — Vi] und die anderen Stof3- und Entweichwahr-
scheinlichkeiten in (77) und (78):
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1

PV, «V]=1-
4oV,

” dwdO sin 6 éj‘dé]- dn{l—exp(-7,)},
i & 0

& n
PV, s8] % [[dodesin® [ de [ dn{exp(-t,) - exp(~(t, + 1)}
i &

(108)

& n;
Pls, «v,]= 4név [[dodesing [dé [ dn{exp(-t;) - exp(-(t, + 1)}
P SE

P[s, s, ]= %ﬂdmde sin @ ?d&nfdn exp(—Ty) .
iy &

Die folgenden Bemerkungen sind anzufiigen:

e Die Wahrscheinlichkeiten sind ausgedriickt als Integrale liber vier Variablen, die zwei
Winkelvariablen ® und 0, die die Richtung der Neutronenbewegung beschreiben (Abbil-
dung 2, Seite 48), und die zwei Ortsvariablen § und m, die die Ebene senkrecht zur Neutro-
nenbewegung aufspannen.

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

e Bei diesem Verfahren werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig berechnet, indem fiir
jeden festen Wert (o, 0) in der Quadratur eine Menge von parallelen Linien gezeichnet und
fiir jede Linie der Beitrag zu all den StoB- und Entweichwahrscheinlichkeiten berechnet
wird, deren entsprechenden Gebiete und Oberflichen die Linie durchquert.

e FEine Reduzierung der Berechnungen ergibt sich bei Verwendung

a) von Symmetrieeigenschaften der Geometrie und

b) der optischen Reziprozititsbeziechungen

1 1
EP[vi evj]_ﬁp[vj «v]
1 1
S—jp[sj <—Vi]=MP[Vi s, (109)

%p[sjesi]=ép[siesj].

] 1
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Abbildung 2: Parallele Strahlen durch eine Zelle beim dreidimensionalen Ray-Tracing.

Im Fall von Void in V, sind statt der StoBwahrscheinlichkeiten (97) die Koeffizienten (99) zu

1

berechnen. Falls in V; Void ist, konnen P[V; <~ V,], bzw. C[V, <~ V, ], und P[S; <V, ]

fiir alle 1 und j identisch Null gesetzt werden, da dann auch die Quelle Q. aus (72) identisch

Null ist und somit die entsprechenden Terme in den StoBwahrscheinlichkeitsgleichungen

(75), bzw. (79), und (76) keinen Beitrag liefern. Die Werte fiir P[V, < V,], bzw.

C[V; < V; ], und P[S; < V, ] bleiben auBerdem beschréinkt. Das heiit zusammengefasst
Voidin V, = setze P[S i< V.|=0,
kein Void in V, und Void in V, = setze P[V, « V,|=0, (110)

Void in V, und Void in V, = setze C[V, « V,]=0.

Fiir den Fall Void in V; und kein Void in V, ergibt sich fiir die Koeffizienten in (99 a) und
(99 b) analog zu den Ausdriicken (107) und (108)

& n
C[V, « V,]=—— [[ddosin6 [dg [dn (& -&5) fexp(—t,) —exp(~(t, +7 )}, (111 )
4mo, Vi & o
1 & n
Clv, «s;]=—— [[dodesine [d&[dn (& -5 exp(-,) - (111 b)
TS5 o
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2.3.1.2 Die Ray-Tracing-Methode im 2-dimensionalen

Zur Berechnung der Stof3- und Entweichwahrscheinlichkeiten (93) und (94) miissen zwei bis
vier Integrationen iiber Bickley-Naylor-Funktionen (siche Gleichung (87)) ausgefiihrt werden.
Manche Integrationen konnen wieder analytisch bestimmt werden, so dass fiir jede Wahr-
scheinlichkeit schlieBlich zwei numerische Integrationen erforderlich sind. Wie im Dreidi-
mensionalen (Gleichungen (97) und (98)) konnen die Sto3- und Entweichwahrscheinlichkei-
ten geschrieben werden als Integrale iiber die Variablen, die den Weg der Neutronenbewe-

gung beschreiben. Werden analog zu den Koordinaten (103) die neuen Koordinaten

E) ( sin®@ —cosm)(x 2
(C]_(—cosm —sinmj{yj (112)

eingefiihrt (fiir o siche Abb. 3 auf Seite 50), ergeben sich entsprechend der Herleitung der
3D-Gleichungen (107) und (108) die folgenden 2D-Gleichungen

1 % . .
p [Ai « Ai'] = 20, A, Idwé[d& { Ki, (1) — Kis (T, + 1) (113)
—Kiy(t; +7,) +Kiy (1, + T, +T,)}  fiir  i#7,
und
1 Yo .
PIA, <A ]=1- oA Jdmg[d&_, {Ki, (0) = Kiy (1))},
2 &
PlA, L ]=—[do [de {Ki, () - Ki (7, + 1)}
Lyt g
(114)

1 ! . .
T )4 J dg. {Ki, (t;) — Kiy (t;, +7,)}

PIL, «A,]=

5
PIL, « Lj,]:n%jdw [ dg Kiy(t).
i £

Die Bickley-Naylor-Funktion Kis (Gleichung (87)) wird in TransRay nach Fuentes und Tu-

rinsky [13] durch ein rationales Polynom approximiert. Es hat die Form:

6
a,+a,Xx+...+ax
1+bx+...+b.x°

ki, (x) = (115)
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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 ®, die die Richtung der Neutronenbewegung beschreibt (Abbildung 3), und die
Ortsvariable &, die senkrecht zur Neutronenbewegung steht.

e Bei diesem Verfahren werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig berechnet, indem fiir
jeden festen Wert o in der Quadratur eine Menge von parallelen Linien gezeichnet wird
und fiir jede Linie der Beitrag zu all den Stof3- und Entweichwahrscheinlichkeiten berech-
net wird, deren entsprechenden Gebiete und Randkurven die Linie durchquert.

e FEine Reduzierung der Berechnungen ergibt sich bei Verwendung von Symmetrieeigen-
schaften der Geometrie und der optischen Reziprozititsbeziehungen

1 1
TP[Ai eAj]:A%GP[Aj eAi]’

1 1 ] Al

1 1 pla _ (116)
5 P[L, A ] e P[A, L],

] i~

%P[Lj eLi]:%P[Li «L]

] 1

U{O\l/

I

_G{O\I'

0fw<2r

Abbildung 3: Parallele Strahlen durch eine Zelle beim zweidimensionalen Ray-Tracing.
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Im Fall von Void gelten analoge Betrachtungen wie im Dreidimensionalen, so dass gilt

Voidin A, = setze P|L, < A, |=0,
kein Voidin A, und Voidin A, = setze P[Ai «— Ai,] =0, (117)

Voidin A, und Voidin A, = setze C[Ai «— Ai,] =0

analog zu (110). Fiir den Fall Void in A, und kein Void in A, ergibt sich analog zu den Aus-
driicken (113) und (114)

E_‘?

1 r N < . .

ClA; « Av]=———[do [d& (& - &) {Ki, (t;) - Ki, (1, +7,)},
216, A, i

(118)
2 ;| .
Cla e Ly]=—fdo [dg & ~CHKi, ).
3 &

]

Die Bickley-Naylor-Funktion Ki, (Gleichung (87)) wird in TransRay durch ein ratio-
nales Polynom approximiert, das selbst entwickelt wurde. Es hat dieselbe Form wie kis in

Gleichung (115).

2.3.2 Losung des linearen Gleichungssystems

Nachdem die Wahrscheinlichkeiten P[V. < V. ], u.s.w. in (75) und (76) bestimmt wurden,
bzw. bei Void die Koeffizienten C[V, <=V, ] und C[V, «-S;] in (79), bleibt das Problem

der Losung eines linearen Gleichungssystems. Dazu werden zunéchst die Gleichungen (75)
(bzw. (79)), (76) und (81) in eine kompaktere Matrixform geschrieben. Es werden Vektoren
definiert, deren Komponenten die GruppenstoBraten, bzw. bei Void der rdumlich integrierte

Gruppenfluss in V.,

1

_ o, V., fallskein Voidin V,,
¢, = o (119)
V.o, falls Voidin V,,
die aus- und eintretenden Gruppenstrome,
i,=SJ,, und j =SJI, (120)
und die liber V; integrierten Gruppenquellen mit den s; aus Gleichung (81) sind,
S, =Vs.. (121)
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Die Quelle mit der i-ten Komponente Qi = V.Q,, die durch (81) gegeben ist, schreibt sich

dann in der Vektorform

Q=Mo+5, (122)

falls die Diagonalmatrix der Streuwirkungsquerschnitte folgendermal3en definiert wird:

VLY ‘; falls kein Void in V., (123
0 falls Void in V..

Indem die Matrizen der StoBBwahrscheinlichkeiten definiert werden,

P [Vi «— Vy] fallskein Voidin V,,

» (124)
ClV, «Vv,] falls Void in V,,

) {

und entsprechend die Matrizen P, P, und Py, konnen die Gleichungen mit den StoBwahr-

scheinlichkeiten (75) (bzw. (79)) und (76) in der kompakten Form geschrieben werden:
o= PVVQ + vaj:_ (125 a)

i, =P Q+Pgj (125 b)

Bei der Herleitung dieser Gleichungen sind viele Vereinfachungen angenommen worden: Die
Gruppenwirkungsquerschnitte sind innerhalb eines jeden Raumelements V; ortsunabhéngig.
Die Quellen innerhalb eines jeden Raumelements V; und die eintretenden Gruppenstrome

durch jedes einzelne Oberflachenelement S; sind ortsunabhéngig (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 Re-
chenzeiten, insbesondere bei dreidimensionalen Rechnungen.

In Abschnitt 2.5 wird die Berechnung effektiver Wirkungsquerschnitte, die iiber eine
Zelle gemittelt sind, als Anwendung betrachtet. Diese Zellen sind Anordnungen von Brenn-
elementzellen und oftmals in einem Gitter aus dhnlichen oder gleichen Zellen enthalten. Da-
her werden in den néchsten beiden Abschnitten 2.3.2.1 und 2.3.2.2 die Gleichungen verwen-
det, um erstens eine Zelle im unendlich ausgedehnten Gitter solcher Zellen und zweitens meh-
rere Zellen zu berechnen, die iiber die ein- und austretenden Neutronengruppenstrome mitein-
ander gekoppelt sind (Interface-Current-Methode). Die in Kapitel 4 und 5 betrachteten Zellen
sind so klein, dass sie ohne Unterteilung in Teilgebiete, d. h. ohne Interface-Current-Methode,

behandelt wurden. Die Interface-Current-Methode aus Abschnitt 2.3.2.2 ist im Programm

52



TransRay implementiert und wurde auch fiir einige Fille getestet. Dabei stimmten die Ergeb-
nisse mit der in Abschnitt 2.3.2.1 betrachteten Methode (eine Zelle im unendlich ausgedehn-

ten Gitter gleichartiger Zellen) gut {iberein.

2.3.2.1 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:

=1 (126)

Wenn dies fiir die betrachtete Energiegruppe in (125 a) und (125 b) eingesetzt wird, konnen
die ein- und austretenden Strome eliminiert und die StoBraten in Abhingigkeit der Quelle

ausgedriickt werden:

¢= [PVV +PVS(I_PSS)71PSV]Q' (127)
Dieses Verfahren der Elimination der Gruppenstrome wird im Programm TransRay ange-

wandt. Um schlieBlich den Vektor der GruppenstoBraten ¢ und damit die Flussverteilung in

Abhingigkeit von den Gruppenquellen (121) zu erhalten, wird fiir die Quelle Q Gleichung

(122) eingesetzt, so dass

wn)l

Ho =
(128)
mit H=I-[P,, +P A-P ) 'P,|M und 5=[P, +P APy )"P]s.

Das lineare Gleichungssystem (128) muss fiir jede Energiegruppe gelost werden. Dies
geschieht in TransRay mit dem GauB-Jordan-Verfahren oder iterativ mit dem Jacobi- oder
dem GauB3-Seidel-Verfahren. Falls kein Void vorhanden ist, so ist die Matrix H unzerlegbar
und diagonaldominant. Damit konvergieren das Jacobi- und das GauB3-Seidel-Verfahren [52].
Sind nun Voidgebiete vorhanden, so ist bei Verwendung der Koeffizienten aus Gleichung
(80) innerhalb der Matrix H die Diagonaldominanz von H nicht gewihrleistet.

Die eben erwéhnten Iterationsverfahren im Programm TransRay gehdren zu den inne-
ren Iterationen, da sie innerhalb der duBleren Iteration, der inversen Potenzmethode, ausge-
fiihrt werden. Auch bei der inversen Potenzmethode spielt die Unzerlegbarkeit der Iterations-
matrix eine Rolle. Auf die entsprechende Konvergenzaussage wird kurz in Abschnitt 2.4 ein-

gegangen.
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2.3.2.2 Die Interface-Current-Methode zur Kopplung mehrerer Zellen

V sei das gesamte Gebiet, das berechnet wird. Bei der Interface-Current-Methode wird V in
Teilgebiete unterteilt und die Teilgebiete werden miteinander verkoppelt {iber die ein- und
austretenden Neutronenstrome jeweils benachbarter Teilgebiete. Es werden nun die austreten-
den Gruppenstrome als eine Funktion der eintretenden Gruppenstrome mittels einer Matrix
beschrieben. Damit kdnnen diese Strome an jeder Grenzfliche der Teilgebiete berechnet wer-
den und danach die Gruppenfliisse oder andere Grofen fiir das gesamte Gebiet V bestimmt
werden.

Indem (122) in (125 a) und (125 b) eingesetzt wird und aus den beiden neuen Glei-

chungen der Vektor der GruppenstoBraten ¢ eliminiert wird, der sich ergibt zu
¢=A-P, M) (P + Py ), (129)

wird nach einigen Umformungen erhalten

j,=BS+Rj
(130)
mit B=Py[I+MI-P,,M)"P,,] und R=[Pg+Py ,MI-P, M) P].

R wird auch als Responsmatrix bezeichnet. Die austretenden Gruppenstrome i konnen also

aus der Gruppenquelle s (Gleichung (121)) und den eintretenden Gruppenstromen j_ be-

rechnet werden.
Falls das gesamte Gebiet V nun in N Teilgebiete, bzw. N Zellen, unterteilt ist, ergibt

sich fiir jede Zelle eine solche Gleichung:

O =j9+RY jO mit jO=Bs)? fir i=1,2,...,N. (131)
Diese Gleichungen konnen nun fiir alle Zellen in Blockdiagonalform geschrieben werden

ol T R® MMz [ 50 ]

J N s
'j+<2) _ R(Z). 0 12) . js(z) 132)
] j+(N)_ 0 R™ | I iN)_ I i
oder kompakter
L=Ri+j. (133)

R ist die globale Responsmatrix.
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Die Gruppenstrome, die eine Zelle verlassen, treten in eine andere ein. Zusammen mit den

Randbedingungen an der dufleren Oberfliche des gesamten Problemgebietes kann dies mit

der Verbindungsmatrix C ausgedriickt werden:
j=Cj.. (134)

Falls eine Komponente von 1 auf einem dufleren Rand mit Vakuum Randbedingung liegt,
enthélt die entsprechende Zeile von C nur Nullen, falls sie auf einem mit Reflexionsrandbe-
dingung liegt, steht in der Diagonalen eine 1 und falls sie auf einer inneren Grenzfliche liegt,
ist in dieser Zeile ein nicht diagonales Element der Matrix C gleich 1. Mittels (134) kann 1
aus (133) eliminiert werden
is =I~{6}+ +1 oder

(135)

Das Gleichungssystem (135) wird im Programm TransRay iterativ geldst. Je nachdem
welches Konvergenzkriterium erfiillt ist, wird das GauB3-Seidel-Verfahren oder das Jacobi-
Verfahren angewandt. Fiir die Iterationsmatrix gelten dieselben Aussagen wie zur Matrix H in

Gleichung (128).

Wenn (135) fiir die austretenden Gruppenstrome 1 geldst ist, sind mit (134) auch die

eintretenden Gruppenstrome 1 bestimmt und die GruppenstoBraten in (129) kénnen berech-

net werden. Mit diesen Gruppenstofiraten kann die Gruppenquelle der néchst kleineren Ener-

giegruppe berechnet werden. Bei Aufstreuung muss nachiteriert werden.
2.4 Berechnung der Neutronengruppenfliisse und des Multiplikationsfaktors k.. als

Losungen der Eigenwertgleichung (duflere Iteration)

Fiir eine Zelle mit spaltbarem Material wird nun, wie in Abschnitt 2.1.4.2 kurz skizziert wur-
de, die Eigenwertform (49) der Transportgleichung geldst, um den grofSten Eigenwert, d. h.
den Multiplikationsfaktor k.., und den dazugehorigen Eigenvektor, die Neutronengruppen-
fliisse, zu berechnen.

Die Gruppenquelle (36) hat bei isotroper Streuung die Form

5.(f)= - X0, (7)o +—xg(r>2vcfg )@, (F). (136)
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Betrachtet werden nun fiir jede Gruppe g die innerhalb eines Volumens V, gemittelten Streu-

.

querschnitte G() Produktionsquerschnitte VG() und Spaltspektren x,”. Wenn Gleichung

(136) iiber V; integriert wird, schreibt sich somit die iiber V, integrierte Gruppenquelle s(’)

1

wie folgt:

s = ch(‘) vV, @, +Tx<g'>2vc<'>v D, (137)

g #g
Werden nun die Vektoren
10 =(vol),...,vol) (138)

definiert fiir i=1,...,I, wobei n die Anzahl der Energiegruppen und I die Anzahl der Volu-

mina sei, so folgt

(1) (zc(ig)’ (I)i, . — - X(l) f(l) (I)(l) ) (139)

g'#g

mit &Y =(®;,,...,D;,). In dieser Gleichung ist fO.®" die Spaltneutronendichte in V;,

d. h. die mittlere Anzahl an Spaltneutronen pro Volumen, die im i-ten Volumen produziert

werden.

) I 6 zi) =d )
Wird nun Ex(g') fO. 09 fir i=1,...,1 als feste GroBe betrachtet, so kann nach der

Methode, die in Abschnitt 2.1.3 rein formal beschrieben wurde, nach den rdumlich gemittel-

ten Neutronengruppenflissen @, , aufgeldst werden.

Dies lasst sich formal schreiben in der Form

d AL LR
L1
@, . H?
[0)) M FO G
H| :% o BT (140)
D, Xa)f(l) o0
D, me(l) )

wobei H eine (I-nxI-n) Matrix ist. Analog konnen eine (I-nxn) Matrix X mit den Grup-

penspaltspektren und eine (nx1-n) Matrix F mit den Produktionsgruppenwirkungsquer-
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schnitten definiert werden. Mit dem entsprechenden (I-nx1) Vektor ® und der (I-nxI-n)

Matrix F = X-F kann nun wie in (53) kompakter geschrieben werden:

HO=_Fd. (141)
k
Multiplikation von Gleichung (141) mit der inversen Matrix H™' liefert
S
D= X H F® oder
(142)

Kk ®=H'F .

Das heifit, erfiillen k und ®(k) die Eigenwertgleichung (142), so ist k Eigenwert der

(I-nxI-n) Matrix H'F und ®(k) der zu k gehorige Eigenvektor. Die Aufgabe einer Zell-

rechnung mit dem Programm TransRay besteht nun darin, den groften Eigenwert k, d. h. den

Multiplikationsfaktor k.. der Zelle, und den dazugehérigen Eigenvektor ®(k_) zu bestim-

men. Dies erfolgt in der duBeren Iteration nach der inversen Potenzmethode [35]. Diese Itera-

tion (i=1, 2, ...) wird wie folgt durchgefiihrt:

1) Setze Anfangswerte @, und k, .

2) Bestimme®,, = ki H'FO,. (143)
3) Setzek,, =k, LDl it dem (1x1-n) Vektor g = (1, .., 1.
eF O,
Als Abbruchkriterium wird gewahlt
-~k D ) — (D).
K =Ky <g, und max|( aL )f ( l)J|< g,. (144)
ki+1 ) ‘ ((I)i+1)j ‘

Die Schritte 2 und 3 werden wiederholt bis die Abbruchbedingungen
(144) erfiillt sind. Konvergieren die Folgen (ki) und (dﬁ)i ), so sind ihre
Grenzwerte das Resultat fiir k.. und ®(k_) einer Zellrechnung mit

TransRay.

Der Schritt 2 entspricht der Losung der Transportgleichung mit einer gegebenen Quelle ohne

Spaltung wie in Abschnitt 2.1.3 beschrieben. Dabei wird Gleichung (141), in der auf der rech-

57



ten Seite der Term kiF(T)i steht, nach dem Vektor ® auf der linken Seite aufgelost, der

i

dann auf ®_,, gesetzt wird.

i+l

Ist ® ein (1xI-n) Vektor und wird Gleichung (142) mit @-F multipliziert, so gilt

— —1 =
OFH'F ®=k ®F® oder k=$. In Schritt3 wird ki auf den Wert
(Q)
OJF}_I qu) =k, ?F({) gesetzt mit ®=¢, d. h.
oF @, oF @,
®F ® :
k., =k ——=* mit ®=¢é=(1,...,1). 145
i+l i G)F(I) ( ) ( )

Der Vektor @ ist im Grunde genommen frei wéhlbar, allerdings hiangt die Konver-
genzgeschwindigkeit der Folge (ki) von ® ab. Nach Lewis [25] und Nakamura [35] ist die

Wahl w=¢=(l,...,1) iblich, wobei Nakamura als Spezialfall die eindimensionale Zwei-
gruppen-Diffusionsgleichung betrachtet. Schnellere Konvergenz wird oftmals erreicht durch
die Wahl ®@=®, oder ®=(FD_,)".

Zu Konvergenzeigenschaften von inneren Iterationen, die innerhalb eines jeden Schrittes der
duBeren Iteration in TransRay verwendet werden, wurde bereits etwas in Abschnitt 2.3.2 im
Anschluss an Gleichung (128) gesagt. Insbesondere wurde der Fall des Vorhandenseins von
Voidbereichen betrachtet.

Bei der #uBeren Iteration sind die Eigenschaften der Matrix H''F aus der Eigenwert-
gleichung (142) von Bedeutung. Fiir die in TransRay betrachteten Zellrechnungen, die nach
den beiden Methoden aus Abschnitt 2.3.2 ausgefiihrt werden, ist die quadratische Matrix H'F
unzerlegbar. Im allgemeinen ist H'F auch nichtnegativ. Fiir die Matrix H'F ist demnach fol-
gende Aussage aus dem Satz von Perron und Frobenius zustindig: Eine nichtnegative quadra-
tische Matrix, die unzerlegbar ist, hat einen positiven reellen Eigenwert, der gleich dem
Spektralradius der Matrix ist. Weiterhin gehort zu diesem Eigenwert ein positiver Eigenvek-
tor [52]. Die duBlere Iteration nach der inversen Potenzmethode liefert aber gerade den groB3-
ten Eigenwert der Matrix H"'F und den dazugehérigen Eigenvektor. Erfiillt also die Matrix
H'F aus (142) die Eigenschaften des Satzes von Perron und Frobenius, so garantiert dieser
Satz die Existenz eines grofiten positiven Eigenwerts und eines dazugehdrigen positiven Ei-
genvektors, d. h. eine positive Fundamentalmode des Flusses, was aus physikalischen Griin-

den zu fordern ist.
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2.5 Anwendung: Berechnung effektiver Neutronengruppenwirkungsquerschnitte fiir
die Zelle

In der Einleitung (Seite 8) wurde die Kette der klassischen Neutronentransportberechnung des
gesamten Reaktorkerns in drei Stufen eingeteilt. Werden ausschlielich Gruppendaten ver-
wendet, so gilt: In Stufe 1 werden die Vielgruppendaten fiir alle Energiegruppen erzeugt. In
Stufe 2 werden mit diesen Vielgruppendaten mit Zellrechnungen Weniggruppendaten erzeugt.
In Stufe 3 wird schlieBlich mit den aus der Stufe 2 gelieferten Weniggruppendaten die Neut-
ronenfeldberechnung fiir den gesamten Reaktorkern ausgefiihrt.

Nach Abschnitt 2.1.2 miissen in Stufe 1 effektive Wirkungsquerschnitte fiir viele

Gruppen, sogenannte Vielgruppenwirkungsquerschnitte, nach den Mittelungsvorschrif-
ten (20), (21) und (22) berechnet werden. Mit diesen Querschnitten wird dann in der zweiten
Stufe eine Zellrechnung mit dem Programm TransRay ausgefiihrt. Dabei werden in TransRay
die Methoden angewandt, deren mathematische Formulierung in den vorangehenden Ab-
schnitten des Kapitels 2 beschrieben wurde. Nach Abschnitt 2.4 sind die Neutronengruppen-
fliisse und der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle das Ergebnis dieser Rechnung.
Als Anwendung des in Abschnitt 2.4 berechneten Neutronenfeldes wird in diesem Abschnitt
gezeigt, wie aus den berechneten Gruppenfliissen und den makroskopischen Vielgruppenwir-
kungsquerschnitten effektive Wirkungsquerschnitte fiir wenige Gruppen, sogenannte Wenig-
gruppenquerschnitte, fiir die Zelle berechnet werden.

Zuerst wird die Mittelungsvorschrift fiir die Weniggruppenquerschnitte formuliert. Als
Beispiel werden die Zweigruppenquerschnitte betrachtet, die das Programm DYN3D [18] als
Eingangsdaten bendtigt. Das Programm berechnet in der dritten Stufe die Flussverteilung im
gesamten Reaktorkern. Fiir so eine Rechnung wird der Reaktorkern in ein grobes Raumgitter
unterteilt. Als Eingangsdaten benétigt DYN3D iiber jedes Raumelement (Node) gemittelte
Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir Neutronen. Das Programm setzt voraus, dass die Wir-
kungsquerschnitte, 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 effektiver Neutronengruppenwirkungsquerschnitte der Art

Ova (146)

fiir alle Reaktionstypen r und fiir alle Materialzusammensetzungen vorliegen.
Mit dem im Ort und in der Energie diskretisierten Rechenmodell (Unterteilung des
Reaktorkerns in Nodes V und der Energie in die Gruppen G) soll das Verhalten des Neutro-

nenfeldes im eigentlich vorhandenen, nichtdiskretisierten Reaktorkern moglichst gut be-
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schrieben werden. Wie fiir die Vielgruppenquerschnitte kann daraus abgeleitet werden, dass
die Zweigruppenquerschnitte aus (146) mit denselben Mittelungsvorschriften (20), (21) und
(22) berechnet werden miissen. Die Vorschriften fiir die Mittelungen {iber die Nodes V und
iber die Energiegruppen G fiir den totalen Wirkungsquerschnitt, den Streuquerschnitt und den

Produktionsquerschnitt lauten demnach

j dv j dE o(F,E)[ dQ ¥ (7, E, Q)

GV,G -

jdv j dE j dQ ¥(1,E,Q) (147)

[dV [dE [dE o, E' - B) [dQ ¥(F, B, Q)
\Y G G’

Ove-e = [av[dE a0 ¥ B, Q) ’ (148)
\Y% G’

j av j dE x(%, E) j dE’vo, (T, E)) j dQ' Y1, E, Q)
G G’

\%

v VOivg =X VO)y e = (149)

[dv[dE'faQ w(, E,Q)
v G’

Es wird nun als Beispiel die Mittelungsvorschrift (147) betrachtet. Im Nenner steht der iiber
das Node V  und die  Energiegruppe G  integrierte = Neutronenfluss

O _[ dv _[ dEJ‘ dQWY(1,E, Q) . Im Zahler steht die iiber das Node V und die Energiegruppe
\' G

G integrierte totale Reaktionsrate REJ-dVJ-dE G(f,E)IdQ ‘I’(f,E,fl). Daraus folgt, dass
A% G

Oy Py =R ist. Demnach garantiert die Mittelungsvorschrift (147), dass mit dem effekti-
ven Querschnitt 6, ; und dem Gruppenfluss @, ., die in der Zellrechnung berechnet wer-

den, die Reaktionsrate im Node V innerhalb der Energiegruppe G erhalten bleibt. Dadurch
wird gewdhrleistet, dass die Neutronen-Reaktionsrate in V und G in der nachfolgenden Be-

rechnungsstufe 3 gut approximiert wird. Die Berechnung der G,  erfolgt oftmals in mehre-

ren Schritten, wobei die Mittelung analog zu Gleichung (147) erfolgt, d. h., in jedem Schritt
einer Zellrechnung iiber die Zelle V bleibt die Reaktionsrate in V und G erhalten.

Fiir die Zellrechnung mit TransRay wird die Zelle V in die Teilvolumina v; unterteilt. Fiir
jedes v; werden in der ersten Stufe die Vielgruppenwirkungsquerschnitte nach den Vorschrif-
ten (20), (21) und (22) berechnet. Das Ergebnis der Zellrechnung mit TransRay sind nach
Abschnitt 2.4 die Gruppenfliisse
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D, = j dv j dE ®(%,E). (150)
Vi g

Mit diesen Gruppenfliissen und den makroskopischen Vielgruppenwirkungsquerschnitten
konnen schlieBlich die Mittelungen nach den Gleichungen (147), (148) und (149) ausgefiihrt

werden

z ZGi»g q)i,g
_ vieV geG (151)

Y Y e,

v,eV geG

Z z z G q)i,g'
GV’GG/ — v,eV geG g'eG ’ (152)

> Y o,

vieV geG’

Z ( z Xig )( z (Vof)i,g' q)i,g’ )
(XVO, )y g =~ . (153)

>y o,

vieV geG’
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3  Entwicklung des Programms TransRay

3.1 Einleitung: Geometrieeingabe, Datenaufbereitung, Ray-Tracing-Methode

Um die detaillierte Neutronenflussverteilung in Zellen, d. h. in Anordnungen von Brennele-
mentzellen, zu berechnen, wurde das Neutronentransport- und Zellprogramm TransRay ge-
schrieben. Dafiir wurden nach den in Kapitel 2 formulierten Berechnungsmethoden numeri-
sche Losungsverfahren entwickelt und die Algorithmen fiir TransRay implementiert.

Um den Aufwand fiir die Entwicklung von TransRay zu reduzieren, wurde fiir den
Geometrieaufbereitungsteil das Geometriemodul des Monte-Carlo-Codes MORSE-CGA [36]
gewdhlt. Das Geometriemodul ist hinreichend allgemein, effektiv hinsichtlich Rechenzeit und
sehr gut ausgetestet.

Die Simulation eines Neutronenfluges wurde fiir die Ray-Tracing-Methode angepasst,
so dass die notwendigen Daten erhalten werden, um die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen
(siche Gleichung (113) und (114) in 2D und Gleichungen (107) und (108) in 3D) berechnen
zu konnen. Das heif3t erstens, dass in TransRay die Geometrie analog zum Geometrie-Input
von MORSE-CGA eingegeben wird. Zweitens miissen die ndtigen Daten beim Ray-Tracing
aus den entsprechenden Prozeduren von MORSE-CGA entnommen werden: Im Gegensatz
zur Monte-Carlo-Methode, bei der das Schicksal vieler einzelner Neutronen moglichst realis-
tisch in alle Bewegungsrichtungen der Neutronen durchgespielt wird, wird bei der determinis-
tischen Ray-Tracing-Methode (sieche Abschnitt 2.3.1) eine numerische Integration entlang

gerader Linien durch die Zelle ausgefiihrt. Dabei wird fiir jede Bewegungsrichtung der Neut-

ronen Q, die gewahlt wird fiir die Diskretisierung innerhalb der numerischen Integration,
eine Schar von parallelen Linien durch die Zelle gezogen (siche Abb. 3 in 2D und Abb. 2 in
3D). Das heift, in TransRay wird fiir jede Linie ein Neutron gestartet, das sich geradlinig und
stof3frei durch die Geometrie bewegt. Fiir jede Linie werden dann die nétigen Daten aus dem
Programm MORSE-CGA entnommen, d. h. die Nummern der Regionen, die durchquert wer-
den, und die Wegléngen durch die Regionen.

Zuerst wurde so das zweidimensionale Ray-Tracing entwickelt, indem alle Daten auf
einem Feld abgespeichert wurden. Da dies beim dreidimensionalen Ray-Tracing zu Speicher-
problemen fiihrt, werden hier nach einer gewissen Anzahl von Linien die Daten sofort zur
anteiligen Berechnung der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen verwertet. So entstanden eine
zweidimensionale und eine dreidimensionale Version des Programms, TranRay2D und Trans-

Ray3D.
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Fiir die Transportrechnung bendétigt TransRay makroskopische Gruppenwirkungsquer-
schnitte. Die notwendige Datenaufbereitung dieser Querschnitte erfolgt durch konventionelle
Programme. Fiir die TransRay-Rechnungen in dieser Arbeit wurden zwei Varianten gewahlt:

1) Die mikroskopischen Wirkungsquerschnitte fiir die jeweiligen Isotope wurden mit dem
Programm NJOY [27] erzeugt aus der Datenbibliothek ENDF/B-VI [28]. Unter Einbe-
ziehung der Kerndichten der unterschiedlichen Materialien wurden dann die makrosko-
pischen Wirkungsquerschnitte mit dem Programm TRANSX [26] bestimmt.

2) Es wurden die im Programm HELIOS [51] aufbereiteten makroskopischen Wirkungs-
querschnitte verwendet, mit denen HELIOS letztendlich auch die Transportrechnung

ausfihrt.

Bei der Berechnung der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen im Zweidimensionalen (siehe Glei-
chungen (113) und (114)) muss fiir jede zu bestimmende Matrixkomponente ein Zweifachin-
tegral numerisch ausgefiihrt werden. Die beiden Integrationsvariablen sind der Winkel ®, der
die Richtung der Neutronenbewegung beschreibt, und die Ortsvariable &, die senkrecht zur
Neutronenbewegung steht.

Zur Quadratur wird eine deterministische Methode, die Ray-Tracing-Methode ver-
wendet. Bei diesem Verfahren werden alle Wahrscheinlichkeiten gleichzeitig berechnet, in-
dem 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 Entweichwahrscheinlichkeiten berechnet
wird, deren entsprechenden Gebiete und Randkurven die Linie durchquert.

Falls also im Zweidimensionalen in der Quadratur n,, Winkel und fiir jeden Winkel ne
Werte fiir die Ortsvariable gewidhlt werden, miissen insgesamt nyng Strahlen ausgewertet
werden. Beim dreidimensionalen Ray-Tracing kommen als Integrationsvariablen hinzu der
Polarwinkel 0 und eine zweite Ortsvariable 1. Falls also zusatzlich ng Winkel und n, Werte
fiir die Diskretisierung der Ortsvariablen 1| verwendet werden, miissen insgesamt ne'ne-ng-ny
Strahlen betrachtet werden. Falls n, = ng und ng = ny, ist also bei n Strahlen im Zweidimensi-
onalen die Anzahl der Strahlen fiir die entsprechende dreidimensionale Rechnung gleich n’.

Zusétzlich wird die Anzahl der Teilvolumina und Randfldchensegmente bei einer ent-
sprechenden dreidimensionalen Rechnung in der Regel hoher sein und damit sind auch die
StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen groBer. Der Ubergang vom zwei- zum dreidimensionalen
Ray-Tracing fiihrt also zu einer erheblichen Rechenzeiterhohung.

Allgemein benétigt bei der Verwendung der StoBwahrscheinlichkeitsmethode zur Be-

rechnung der Zellen das Ray-Tracing zur Ermittlung der StoBBwahrscheinlichkeiten mit gro-
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fem Abstand die meiste Rechenzeit. Gliicklicherweise eignet sich innerhalb der StoBBwahr-
scheinlichkeitsmethode das Ray-Tracing am besten zur Parallelisierung. Da mit TransRay in
Kapitel 4 und 5 kleine Zellen untersucht werden, wurde im Rahmen dieser Arbeit vorerst nur
die dreidimensionale Version TransRay3D parallelisiert. Dabei berechnet jeder Prozessor
einen Winkelbereich des Azimutalwinkels . Da o die dulerste Variable der Vierfachintegra-
le ist, bedeutet dies, dass jeder Prozessor einen Teil von jedem Integral bestimmt und die Tei-
le dann aufsummiert werden. Die Rechenzeiten fiir serielle Rechnungen wurden somit bei
entsprechender paralleler Rechnung auf demselben Rechner drastisch reduziert. Mit der Paral-
lelisierung der Ray-Tracing-Methode beschéftigten sich unter anderem auch Fuentes und Tu-

rinsky [13] und Slater und Vujic [46].

3.2 Struktur von TransRay2D und TransRay3D

Die Grobstruktur beider Programmversionen ist in Abbildung 4 gezeigt. Zur Eingabe der Ge-
ometrie und zur Gewinnung der Daten, die zur Berechnung der StoBwahrscheinlichkeitsmat-
rizen beim Ray-Tracing ndtig sind, wurde das Monte-Carlo-Programm MORSE-CGA ver-
wendet (CGA = combinatorial geometry with array capability). Wie in diesem Programm ist
in TransRay2D und TransRay3D MORSER die Hauptprozedur. MORSER ruft MORSE auf,
die Prozedur, die in MORSE-CGA den gesamten Input und das Teilchenspiel beinhaltet. Fiir
TransRay wurde der Geometrie-Input ibernommen und das Teilchenspiel der Ray-Tracing-
Methode angepasst, wie es in Abschnitt 3.1 skizziert wurde.

Die in TransRay zu behandelnden Geometrien ergaben sich aus der Aufgabenstellung,
als Zellen Anordnungen von Brennelementzellen zu untersuchen. Daher wurde TransRay
vorerst fiir in der x-y-Ebene unendliche Gitter geschrieben, und zwar fiir rechteckige Gitter.
Das heil}t, im Zweidimensionalen ist der Rand einer Zelle ein Rechteck und im Dreidimensi-
onalen die Oberfldche eines Quaders. Innerhalb des Rechtecks beziehungsweise Quaders sind
beliebige geometrische Anordnungen zuléssig.

Nach Abschnitt 2.3.2 sind zwei verschiedene Anordnungen von Zellen méglich: Bei
der ersten Variante wird nach Abschnitt 2.3.2.1 eine einzelne Zelle im unendlichen Gitter
gleicher Zellen betrachtet, d. h., es wird nur die eine Zelle berechnet. Die zweite Variante, die
Kopplung mehrerer Zellen mit der Interface-Current-Methode nach Abschnitt 2.3.2.2, umfasst
im Zwei- und Dreidimensionalen in der x-y-Ebene die acht unmittelbar benachbarten Zellen.
Im Dreidimensionalen konnen dabei mehrere Zellen beliebiger Hohe in z-Richtung gekoppelt

werden.
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Es sind jeweils unterschiedliche Randbedingungen mdéglich. Bei der ersten Variante
sind an allen Seitenfldchen der Zelle Reflexionsrandbedingungen vorgesehen. Die zweite Va-
riante kann an den Randfldchen in der x-y-Ebene mit periodischen und in der z-Richtung mit
Vakuum- oder Reflexionsrandbedingungen gerechnet werden.

Bei den in Kapitel 4 und 5 betrachteten Fillen haben die Zellen ,relativ wenig* Raum-
elemente. Daher konnten alle Fille mit der ersten Variante berechnet werden, d. h. als eine
Zelle im unendlichen Gitter gleichartiger Zellen. Fiir einige dieser Félle wurde die zweite Va-
riante (Interface-Current-Methode) getestet und die Ergebnisse stimmten gut mit denen der
ersten Variante iiberein. Allerdings ist die zweite Variante in TransRay noch nicht ausrei-
chend getestet. Thr Anwendungsgebiet liegt mehr bei der Berechnung von Geometrien mit
,,vielen® Raumelementen.

Die Hauptprozedur MORSER ruft vier Prozeduren auf. Bei TransRay3D wird statt
MORSE entweder eine Version MORSE(Q oder MORSE| aufgerufen, wobei MORSE] bei der
Berechnung Symmetrien in der Anordnung der Brennelementzellen ausnutzt, wie zum Bei-
spiel bei der Berechnung eines gesamten Brennelements mit oder ohne Wasserspalt. Im Wei-
teren werden beide Varianten unter dem Namen MORSE zusammengefasst. In der Prozedur
geometry werden noch einige Informationen zur Zellgeometrie eingelesen. Die Prozedur
groupflux bestimmt die Neutronengruppenfliisse und den Multiplikationsfaktor k.. mittels des
in Abschnitt 2.4 beschriebenen Iterationsverfahrens. Die Prozedur meancross fihrt dann die

in Abschnitt 2.5 beschriebene Querschnittsmittelung aus.

MORSER

geometry MORSE groupflux meancross

Abbildung 4: Hauptprozedur MORSER in TransRay mit aufgerufenen
Prozeduren

In der Prozedur MORSE findet die Geometricaufbereitung, das Ray-Tracing und die
Berechnung der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen statt. Falls nur eine Zelle im unendlich aus-
gedehnten Gitter nach Abschnitt 2.3.2.1 betrachtet wird, werden die Neutronengruppenfliisse
in der Prozedur groupflux aus Gleichung (128) berechnet. Bei der Kopplung mehrerer Zellen
nach Abschnitt 2.3.2.2 werden die Gruppenfliisse in groupflux aus Gleichung (135) iiber die

Strome berechnet. Daher werden in MORSE nach der Berechnung der Sto3wahrscheinlich-
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MORSE (2D)

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

Abbildung 5: Prozedur MORSE in TransRay2D mit aufgerufenen Prozeduren

keitsmatrizen die Matrizen bestimmt, die in den darauf folgenden Gleichungen betrachtet
werden, wie zum Beispiel die globale Responsmatrix aus Gleichung (132) bzw. (133) bei der
Kopplung mehrerer Zellen. In TransRay3D werden im Falle der Ausnutzung von Symmetrien
in der Anordnung der Brennelementzellen nur Teile der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen
berechnet und die Responsmatrix erst in groupflux bestimmt.

Die Prozeduren inputl, msour, getnt und nxtcol in TransRay (siche Abbildung 5, bzw.
Abbildung 6 fiir TransRay3D) sind Prozeduren aus MORSE-CGA. Inputl bereitet die Geo-
metriedaten auf. In msour werden die Startparameter fiir die Neutronen festgelegt. In Trans-
Ray werden die Startpunkte so gewdhlt, dass sie fiir jeden Wert in der Winkel- und Orts-
diskretisierung beim Ray-Tracing auf der Ebene (im Zweidimensionalen auf der Geraden)
senkrecht zur Neutronenbewegung liegen (siche Abb. 2, S. 48 in 3D und Abb. 3, S. 50 in 2D).
In getnt wird dann sukzessive ein Neutron nach dem anderen aus dem Neutronensatz geholt
und in nxtcol wird das ,,Schicksal* des stof3frei fliegenden Neutrons durchgespielt, bis alle
Neutronen behandelt wurden. Dabei wird jedes Neutron durch die Zelle geschickt, ohne seine
Richtung zu éndern, und die benétigten Daten der durchquerten Regionen der Zelle werden
entnommen, Regionnummer und Weglédnge durch die Region. Nachdem sich ein Neutron
vollstindig durch die Zelle bewegt hat, verschwindet es.

Auf diese Art und Weise wird fiir jeden Wert in der Diskretisierung beim Ray-Tracing
eine Schar von parallelen Linien durch die Zelle gezogen. In colpro beziehungsweise in
colprovoid, falls Void in irgendeiner Region ist, werden die StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen

berechnet.

MORSE (3D)

I I [
inputl c. . loop

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

Abbildung 6: Prozedur MORSE in TransRay3D mit aufgerufenen Prozeduren

66



Die Prozeduren msour, getnt, nxtcol, colpro und colprovoid sind in TransRay3D in der
Prozedur /oop zusammengefasst (siche Abbildung 6). Die Prozedur loop ist parallelisiert, so
dass jeder Prozessor einen Anteil des Azimutalwinkels zur Berechnung der StoBwahrschein-
lichkeitsmatrizen behandelt.

In TransRay2D werden alle zur Berechnung der StoBwahrscheinlichkeitsmatrizen be-
ndtigten Daten auf ein Feld geschrieben, wihrend in TransRay3D aus Speicherplatzgriinden
immer nach einer bestimmten Anzahl von Strahlen die entsprechenden Beitrdge zu den Stof3-
wahrscheinlichkeitsmatrizen berechnet werden. Diese Vorgehensweise wird auch in Trans-
Ray2D notwendig sein, wenn groBere Geometrien behandelt werden sollen.

Nach dem Ray-Tracing in der Prozedur MORSE werden die Neutronengruppenfliisse
und der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle in der Prozedur groupflux (siche Abbildung 4)
nach der in Abschnitt 2.4 beschriebenen duleren Iteration berechnet. Diese Prozedur (siehe
Abbildung 7) bestimmt zunichst im Fall der Kopplung mehrerer Zellen in der Prozedur con-
nect die Verbindungsmatrix aus Gleichung (134) und fiihrt in outeriter die dullere Iteration
aus. Falls die Gruppenfliisse iterativ bestimmt werden, wird in der Prozedur convcheck fiir
alle Energiegruppen gepriift, ob die Konvergenzbedingungen fiir das Gauf3-Seidel-Verfahren
erfiillt sind, und falls nicht, ob die des Jacobi-Verfahrens erfiillt sind. Mit Startwerten fiir die
Gruppenfliisse und den Eigenwert k (siche Schritt 1 in (143), Seite 57) beginnt dann die dulle-
re Iteration. Je nachdem werden dann die Fliisse in der Prozedur inneriter iterativ berechnet
oder in der Prozedur oneflux mit dem GauB3-Jordan-Verfahren. In der Prozedur kvalue wird

der nichste Wert fiir den Eigenwert berechnet.

groupflux

I [ |
connect address outeriter

convcheck | | inneriter oneflux | | kvalue

Abbildung 7: Prozedur groupflux in TransRay zur Bestimmung der Gruppenfliisse mit
aufgerufenen Prozeduren
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3.3 Die AuBere Iteration in TransRay

Nach dem Ray-Tracing werden in der Prozedur outeriter die Gruppenfliisse und der Multipli-
kationsfaktor k.. der Zelle berechnet. Das dafiir angewandte Iterationsverfahren besteht aus
der duBeren Iteration nach Abschnitt 2.4 und den inneren Iterationen. Die duflere Iteration
wird nach der inversen Potenzmethode ausgefiihrt. Alle Iterationen innerhalb eines dufleren
Iterationsschrittes sind die inneren Iterationen, wie zum Beispiel das in Abschnitt 3.1 erwéahn-
te GauB3-Seidel-Verfahren zur Berechnung der Gruppenfliisse innerhalb einer Energiegruppe.
Der Ablauf der dueren Iteration in TransRay (siehe auch Seite 57) ist in Abbildung 8
in Form eines Flussdiagramms beschrieben: Mit einem Startwert k(1) fiir den Eigenwert und

®(1) fiir die Gruppenfliisse (Schritt 1 in (143)) startet die dullere Iteration und die Gruppen-

i=1
k(i), flux: ®(i)
I

energy group g =1

outer iteration

determine @, (i+1)

g+1

final energy
group?

i=1+1

accuracy for
d(i+1) for

upscattering

sufficient?

determine k(i+1)

accuracy for
k(i+1) and ®(i+1)
sufficient?

calculation of the mean cross sections

Abbildung 8: Flussdiagramm der &dufleren Iteration in der Prozedur outeriter in TransRay
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fliisse werden sukzessiv von der ersten bis zur letzten Energiegruppe berechnet (siehe auch
Gleichung (46)). Falls Aufstreuung vorhanden ist, wird beim Uberschreiten einer bestimmten
Toleranz nachiteriert mit dem GauB-Seidel-Verfahren nach Gleichung (47). Dabei werden
nochmals die Gruppenfliisse von der kleinsten Energiegruppe gup, bis zu der Aufstreuung
existiert, bis zur letzten Energiegruppe berechnet. Wenn die Genauigkeit flir die Gruppenfliis-
se erreicht ist, wird der nidchste Wert k(i+1) fiir den Eigenwert nach Schritt 3 in (143) berech-
net. Falls dann die Genauigkeiten fiir k(i+1) und ®(i+1) in der duBleren Iteration, d. h. die Ab-
bruchbedingungen (144), erfiillt sind, konnen mit den berechneten Gruppenfliissen solche
GroBen wie iiber die Zelle gemittelte Querschnitte nach Gleichung (151), (152) und (153) in
Abschnitt 2.5 bestimmt werden, ansonsten muss nochmals iteriert werden. Jede Iteration wird

abgebrochen, falls eine bestimmte Anzahl an Iterationen erreicht ist.
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4 Verifkation des Programms TransRay

In der Einleitung wurden die beiden Aufgaben dieser Arbeit formuliert. Bisher wurde die ers-
te Aufgabe behandelt, d. h. die Entwicklung des zwei- und dreidimensionalen Neutronen-
transport- und Zellprogramms TransRay. In diesem Kapitel wird TransRay im Vergleich zu
den Programmen HELIOS [51] und MCNP [7] verifiziert. Dazu wird zunichst die Notwen-
digkeit erldutert, eine mdglichst gemeinsame Datengrundlage makroskopischer Wirkungs-
querschnitte fiir die Zellrechnungen zu verwenden. Im anschlieBenden Kapitel 5 wird die
zweite Aufgabe behandelt, d. h. die Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen
Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte.

Als Zellen werden die in der Einleitung beschriebenen Anordnungen von Brenn- und
Regelstabzellen untersucht. In allen Féllen werden der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle und
die iiber die Zelle gemittelten makroskopischen Zweigruppenwirkungsquerschnitte der
schnellen und thermischen Gruppe berechnet, und zwar der totale, die Absorptions-, Streu-
und Produktionsquerschnitte: Giotai1, Gtotal2, Gabsl> Gabs2, 11, O1-2, 0251, 0252, VO5; und VO
(1: schnelle Gruppe, 2: thermische Gruppe). Die Gruppengrenze wird bei 3.9279 eV gewihlt.
Die Ergebnisse fiir die gemittelten Zweigruppenquerschnitte sind selbstverstindlich abhingig
von der Wahl der Gruppengrenze. Diese Abhdngigkeit wurde nicht untersucht.

Die TransRay-Ergebnisse werden verglichen mit den Ergebnissen der Programme
HELIOS und MCNP. Im Programm HELIOS, das das 2D-Ray-Tracing verwendet, sind die
Querschnitte in internen Vielgruppenbibliotheken enthalten, die aus der Datenbibliothek
ENDF/B-VI [28] 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 [27] und TRANSX [26] aus der Datenbibliothek ENDF/B-VI. Die mit TransRay er-
zielten Ergebnisse unterschieden sich allerdings zu sehr von den Ergebnissen, die die Pro-
gramme HELIOS und MCNP lieferten. Daher wurden fiir die weiteren TransRay-Rechnungen
als Eingangsdaten die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte aus HELIOS verwen-
det. Damit war auch ein direkter Vergleich der beiden Programme HELIOS und TransRay auf
Grundlage einheitlicher Daten moglich. Die Ergebnisse der drei Programme HELIOS, MCNP
und TransRay zeigten nun eine gute Ubereinstimmung.

Auf allgemeine Aussagen zur Aufbereitung der makroskopischen Gruppenwirkungs-
querschnitte fiir TransRay wird kurz in Abschnitt 4.1 eingegangen. Dabei werden auch die
Datenaufbereitungen mit der Programmkette NJOY-TRANSX und mit dem Programm HE-
LIOS betrachtet.
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In Abschnitt 4.2 werden die 2D- und 3D-Version des Programms TransRay an einem zwei-
dimensionalen Problem iiberpriift, am Babcock und Wilcox UQO, Kritikalitits-
Benchmark [45]. Diese Zellrechnungen ergaben eine erste Einschétzung iiber die Korrektheit
von TransRay, Konvergenz und Rechenzeiten. In Abschnitt 4.2.1 sind fiir diese TransRay-
Rechnungen, die auf einem Rechnersystem von Hewlett-Packard ausgefiihrt wurden, die Re-
chenzeiten angegeben. Weiterhin wird fiir diese Rechnungen das Konvergenzverhalten des
Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte bei Erho-
hung der Anzahl der Strahlen beim Ray-Tracing gezeigt.

Die folgenden TransRay-Rechnungen, fiir die immer dieselbe 47-Gruppenstruktur der
makroskopischen Querschnitte verwendet wurde (Gruppengrenzen siche Anhang A - 1), wur-
den auf einem Linux-Cluster seriell ausgefiihrt. Obwohl die 3D-Rechnungen auf dem
HP-Rechner, der 8 Prozessoren hatte, parallel ausgefiihrt wurden, waren die Rechenzeiten auf
dem Cluster kiirzer, da dessen Prozessoren ungefdhr 12mal schneller waren. Nichtsdestowe-
niger ist eine Parallelisierung von TransRay3D sinnvoll aufgrund der langen Rechenzeiten fiir
das dreidimensionale Ray-Tracing.

Fir das Babcock und Wilcox UO, Kritikalitdts-Benchmark werden in Abschnitt 4.2.2
die makroskopischen Querschnitte zum einen mit der Programmkette NJOY-TRANSX und
zum anderen mit HELIOS aufbereitet. Diese Querschnitte und die mit ihnen berechneten Er-
gebnisse fiir die Neutronenspektren, den Multiplikationsfaktor und die gemittelten Zweigrup-
penquerschnitte werden verglichen. Aus diesem Vergleich wird abgeleitet, welcher Gruppen-

datensatz fiir die 3D-Zellrechnungen mit TransRay verwendet wird.

4.1 Aufbereitung makroskopischer Gruppenwirkungsquerschnitte fiir TransRay

Die beiden Vorgehensweisen zur Erzeugung der makroskopischen Gruppenwirkungsquer-

schnitte fiir TransRay werden beschrieben:

1) Programmkette NJOY-TRANSX

NJOY ist ein Programmpaket, das aus Bibliotheken eingeschdtzter Kerndaten punktweise
Wirkungsquerschnitte und Gruppenwirkungsquerschnitte erzeugt. Es behandelt Neutronen,
Photonen und geladene Teilchen. Unter anderem werden mit NJOY auch energiepunktweise
Querschnitte fiir das Programm MCNP berechnet. Als Ausgangsdaten zur Bestimmung der
makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte fiir das Programm TransRay wurde die
Kerndatenbibliothek ENDF/B-VI verwendet. Unter Vorgabe der Gruppenstruktur und der
Materialzusammensetzungen der unterschiedlichen Materialzonen innerhalb der TransRay-

Geometrie-Eingabe wurden mit NJOY die mikroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte
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fiir alle Nuklide in den Materialien erzeugt. Das Programm TRANSX berechnete dann aus

den mikroskopischen die makroskopischen Querschnitte fiir alle Materialmischungen.

2) HELIOS
Das Programm HELIOS, Version 1.8 [51], enthélt intern einen 190-Gruppen- und einen
47-Gruppendatensatz mikroskopischer Querschnitte fiir Neutronen. Diese sind ebenfalls mit
Hilfe von NJOY aus der Kerndatenbibliotheken 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 gewihlt
(siche Abb. 9): In Variante A werden fiir die betrachteten Nuklide direkt die mikroskopischen
Wirkungsquerschnitte (WQ) aus dem jeweiligen 47-Gruppendatensatz in HELIOS entnom-
men und mit den entsprechenden Kerndichten die makroskopischen Querschnitte berechnet.
In Variante B wird fiir das gegebene Problem eine Vorausberechnung mit HELIOS gemacht,
um makroskopische Wirkungsquerschnitte zu erzeugen. Mit diesen Querschnitten wird jede

HELIOS-Transportrechnung standardmifig ausgefiihrt.

A: HELIOS mikr. WQ in 47-Gruppenstruktur + Kerndichten
— makr. WQ in 47-Gruppenstruktur — TransRay-Rechnungen mit 47 Gruppen
B: Problemspezifische Vorausberechnung 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

Abbildung 9: Schema der zwei Varianten A und B zur Aufbereitung der makroskopi-
schen Gruppenwirkungsquerschnitte in der 47-Gruppenstruktur mit HELI-
OS fiir die TransRay-Rechnungen. Fiir B gibt es die Varianten B1 und B2.

Alle HELIOS-Ergebnisse in dieser Arbeit wurden aus diesen Rechnungen mit 190 Gruppen
erzeugt. Fiir Variante B werden zwei Moglichkeiten angewandt: Bei Variante B1 werden die-
se makroskopischen Wirkungsquerschnitte der Vorausberechnung fiir 47 Gruppen als Ein-
gangsdaten fiir TransRay genommen. In Variante B2 wird eine Transportrechnung in HELI-

OS mit 190 Gruppen ausgefiihrt und die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte
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werden von 190 auf 47 Gruppen kondensiert. Dieser kondensierte 47-Gruppendatensatz wird
dann als Eingabe in TransRay verwendet.

In Abschnitt 4.2 wird am Beispiel des Babcock und Wilcox UO, Kritikalitits-
Benchmarks die Datenaufbereitung nach Variante B2 mit der nach Variante A und der Daten-
aufbereitung mit der Programmkette NJOY-TRANSX verglichen. Fiir die betrachteten Félle
in Kapitel 5 wird zur Datenaufbereitung der makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte
fiir TransRay die Variante B2 gewihlt. Somit beruhen die HELIOS- und TransRay-
Rechnungen in Kapitel 5 auf der Grundlage einheitlicher Daten.

Variante B hat gegeniiber A den Vorteil, dass in der Vorausberechnung die Geometrie
des zu behandelnden Problems eingeht. Die Variante B2 hat gegeniiber der Variante B1 den
Vorteil, dass durch die Verwendung von 190 Gruppen zunéchst die Abhédngigkeit der Quer-
schnitte 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 ver-
gleichbar ist. Da die TransRay-Ergebnisse der dreidimensionalen Rechnungen, welche das
2D-Programm 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 Bl
die meiste ,,Information enthalten ist, d. h. die Geometrie des Problems und 190 statt 47
Gruppen. Um die Ergebnisse von TransRay3D und MCNP zu vergleichen, soll ja gerade der
Fehler durch die Gruppennédherung in TransRay moglichst klein gehalten werden, so dass die
Daten aus der besten problembezogenen Aufbereitung zu entnehmen sind.

In Abschnitt 5.2 werden mit TransRay 3D-Probleme berechnet. Mit dem
2D-Programm HELIOS konnen aber nur makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte fiir
zweidimensionale geometrische Anordnungen erzeugt werden. Die Verwendung dieser zwei-
dimensional erzeugten Querschnitte fiir die Berechnung der 3D-Probleme mit TransRay er-
folgte folgendermalfien:

Bei allen berechneten geometrischen Anordnungen waren die Brenn- und Regelstab-
zellen in z-Richtung ausgerichtet. Sollte nun mit TransRay eine dreidimensionale Geometrie
berechnet werden, die eine z-Abhingigkeit hatte, so wurde diese Geometrie in Hohenab-
schnitte unterteilt. Jeder Hohenabschnitt war dabei unabhéngig in z-Richtung, d. h. stellte fiir
sich ein 2D-Problem in der x-y-Ebene dar. Fiir jeden Hohenabschnitt, der eine unterschiedli-
che 2D-Geometrie in der x-y-Ebene hatte, wurden dann mit HELIOS die Querschnitte er-

zeugt. Bei den dreidimensionalen Problemen wurden dann bei der TransRay-Rechnung die
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zweidimensional erzeugten makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte in die entspre-
chenden Hohenabschnitte der betrachteten dreidimensionalen Geometrie eingesetzt.

Die Ergebnisse der dreidimensionalen Rechnung mit TransRay sind dabei abhingig
von der gewidhlten Unterteilung in Hohenabschnitte. Es muss also vorher iiberlegt werden,
welche Hohenunterteilung physikalisch sinnvoll ist.

Hier wird letztendlich deutlich, dass die Eingangsdaten fiir eine dreidimensionale
Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional aufbereitet werden
miissten. Eine andere Variante wire, zwischen HELIOS und TransRay zu iterieren. Das heil3t,
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 u.s.w.. Dieser
Iterationsprozess miisste dann bis zur Konvergenz durchgefiihrt werden. Bei den in dieser
Arbeit betrachteten Fallen wurde dies noch nicht gemacht. Trotzdem zeigten die Ergebnisse
der dreidimensionalen Rechnungen mit TransRay eine gute Ubereinstimmung mit den Ergeb-

nissen der 3D-Rechnung mit MCNP.

4.2 Das Babcock und Wilcox UQO; Kritikalitits-Benchmark (2D-Problem)

Die Babcock und Wilcox Experimente sind enthalten in einer Benchmark-Sammlung von
Sitaraman [45] flir das Monte-Carlo-Programm MCNP. Die Experimente wurden bei Raum-
temperatur ausgefiihrt. Die UO, Brennstidbe (Anreicherung 2.5 %) waren in einem quadrati-
schen Gitter angeordnet (Gitterpunktweite = 1.6256 cm). Die Hiille bestand aus Aluminium.
Da die Anordnung des Babcock und Wilcox UO, (B&W-UO,) Experiments kritisch war, galt
fiir den effektiven Multiplikationsfaktor ke = 1. Kritikalitdt wurde erreicht durch Anpassung
der Borkonzentration. Dabei war das Experiment so angeordnet, dass sich das zentrale Test-
gebiet wie ein System ohne Leckage verhielt, d. h. kefr = ko.. Die Rechnung bei Sitaraman mit
dem Programm MCNP3B ergab 0.9995 (0.0014), wobei der Wert in den Klammern den rela-
tiven statistischen Fehler angibt, d. h. die Standardabweichung vom berechneten Mittelwert.

Fiir die Verifikation der zwei- und dreidimensionalen Version von TransRay an die-
sem 2D-Problem wird eine einzelne Brennstabzelle berechnet mit Reflexionsrandbedingun-
gen. Es wird die Stabgeometrie ohne den Spalt zwischen den UO,-Pellets und der Hiille be-
trachtet, wobei der Brennstoff in den Spalt verschmiert wurde.

In Abschnitt4.2.1 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 Korrektheit, Konvergenz und Rechenzeiten von TransRay. Die Ergebnisse
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fiir den Multiplikationsfaktor und die gemittelten Zweigruppenquerschnitte werden mit denen
von HELIOS verglichen. In Abschnitt 4.2.2 werden die Unterschiede gezeigt, die sich erga-
ben, indem der 47-Gruppendatensatz 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.

4.2.1 Bemerkungen zu Konvergenz und Rechenzeiten und erste Uberpriifung der Er-
gebnisse von TransRay

Zur Uberpriifung von TransRay wurden Rechnungen durchgefiihrt mit dem
34-Gruppendatensatz makroskopischer Querschnitte, der mit der Programmkette NJOY und
TRANSX erzeugt wurde und dessen Gruppenstruktur der in HELIOS 1.5 entspricht.

Mit TransRay2D wurde der Wert fiir k.. im Zweidimensionalen unter Verwendung
von 60, 100 und 200 Winkeln beim Ray-Tracing berechnet (zur Ray-Tracing-Methode im
Zweidimensionalen siehe Abbildung 3, Seite 50). Abbildung 10 zeigt die Ergebnisse fiir k..

bei Verwendung unterschiedlicher Anzahlen von Strahlen pro Winkel.
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Abbildung 10:Mit TransRay2D berechnete Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. flir das
B&W-UO; Experiment mit unterschiedlicher Anzahl an Winkeln und Strah-
len beim Ray-Tracing.

Die Berechnung des Babcock und Wilcox UO, Benchmarks ergab also eine erste Einschit-
zung der Anzahl an Strahlen, die im Programm TransRay zu verwenden sind, um Konvergenz
zu erreichen. Dabei konvergiert das Ergebnis in diesem Fall nicht zur exakten Lésung 1.0,
was auf den Einfluss der Gruppendaten zuriickzufiihren ist.

Die Abbildungen 11 und 12 zeigen die Ergebnisse fiir die nach (151) gemittelten tota-
len makroskopischen Wirkungsquerschnitte der schnellen und der thermischen Gruppe (Grup-

pengrenze = 3.9279 eV).
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Abbildung 11: Mit TransRay2D berechnete Werte fiir den gemittelten totalen makr. Wir-
kungsquerschnitt der schnellen Gruppe fiir das B&W-UO, Experiment mit
unterschiedlicher Anzahl an Winkeln und Strahlen beim Ray-Tracing.

Die Werte fiir die gemittelten Querschnitte konvergieren schneller als die fiir den Multiplika-
tionsfaktor k... Dies ist auch in der Abbildung 13 zu sehen, die die relativen Fehler der gemit-
telten totalen Zweigruppenwirkungsquerschnitte und des Multiplikationsfaktors zeigt bei der

Rechnung mit 200 Winkeln bezogen auf den Wert, der sich bei Verwendung von 5000 Strah-

len pro Winkel ergibt.
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Abbildung 12: Mit TransRay2D berechnete Werte fiir den gemittelten totalen makr. Wir-

kungsquerschnitt der thermischen Gruppe fiir das B&W-UO, Experiment
mit unterschiedlicher Anzahl an Winkeln und Strahlen beim Ray-Tracing.
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Abbildung 13: Relativer Fehler der mit TransRay2D berechneten Werte bei 200 Winkeln be-
zogen auf den letzten Wert (5000 Strahlen pro Winkel).

In TransRay sind die Rechenzeiten sehr lang. Abbildung 14 zeigt die CPU-Zeiten nach Ver-
wendung des HP-Rechners fiir das Ray-Tracing bei der zweidimensionalen Rechnung.
TransRay kann, was die Rechenzeit anbelangt, noch wesentlich verbessert werden. Dieser
Punkt wird in dieser Arbeit allerdings nicht weiter behandelt. Zu sehen ist jedenfalls, dass wie
erwartet die CPU-Zeit linear mit der Anzahl der Strahlen fiir das Ray-Tracing ansteigt. Die
CPU-Zeiten fiir die duflere Iteration nach Abschnitt 2.4 sind aufgrund der Einfachheit der be-
rechneten Geometrie sowohl bei der zwei- als auch bei der dreidimensionalen Rechnung zu

vernachlissigen.
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Abbildung 14: CPU-Zeit auf dem HP-Rechner fiir das Ray-Tracing bei zweidimensionaler
Rechnung
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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 berech-
nen und somit die langen Rechenzeiten zu reduzieren. So wurde beim Ray-Tracing durch die
Geometrie der einfachen Brennstabzelle fiir den Azimutalwinkel ® nur der Bereich
0 <w<n/4 betrachtet und fiir den Polarwinkel 6 nur der Bereich 0<0<m/2 (zu ® und 0
siche Abbildung 2, Seite 48). Die der Abbildung 10, d. h. der zweidimensionalen Berechnung
des Multiplikationsfaktors k.. entsprechende Abbildung fiir die 3D-Rechnung, ist
Abbildung 15. Wie bei der zweidimensionalen Rechnung mit TransRay2D konvergieren auch
die dreidimensional gemittelten Querschnitte entsprechend schneller. Die entsprechenden

3D-Abbildungen sind hier nicht aufgefiihrt.
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Abbildung 15:Mit TransRay3D berechnete Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. fiir das
B&W-UO; Experiment mit 60 Winkeln fiir 0 <®<n/4 und 40 Winkeln
fir0<0<m/2.

Beim 2D-Ray-Tracing gibt es zwei und beim 3D-Ray-Tracing vier Integrationsvariablen. Da-
her nimmt die Anzahl der Strahlen fiir das Ray-Tracing bei der dreidimensionalen Rechnung,
um eine geniigende Genauigkeit zu erhalten, im Verhiltnis zum Zweidimensionalen quadra-
tisch 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 dreidi-
mensionalen Berechnung von k.. auf dem HP-Rechner sind in Abbildung 16 gegeben. Die
Kurve zeigt einen quadratischen Verlauf, da eine lineare Erhohung des Wertes auf der Ab-

szisse eine quadratische Zunahme an Strahlen bedeutet. Aufgrund der hohen Rechenzeiten
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wurde die dreidimensionale Version von TransRay fiir diesen HP-Rechner parallelisiert. Der
Linux-Cluster, auf dem die nachfolgenden Rechnungen ausgefiihrt wurden, ist zirka 12mal
schneller als der HP-Rechner. Trotzdem wird eine Optimierung von TransRay hinsichtlich der
Rechenzeiten notwendig sein, wenn das Programm hiufiger verwendet werden soll, insbe-

sondere zur Berechnung groferer Zellen.
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Abbildung 16: CPU-Zeit auf dem HP-Rechner fiirs Ray-Tracing bei dreidimensionaler
Rechnung (60 Winkel fiir 0 << n/4 und 40 Winkel fir 0<0<m/2)

Das Ergebnis einer Vergleichsrechnung der mit TransRay2D und TransRay3D berechneten
Werte fiir k.. und die gemittelten Querschnitte nach Gleichung (151) bis (153) zeigt Tabelle 1.
Wiederum wurde der 34 Gruppendatensatz verwendet mit 18 thermischen Gruppen und der
Gruppengrenze bei 3.9279 eV, der mit der Programmkette NJOY-TRANSX aufbereitet wur-
de. Bei der zweidimensionalen Rechnung wurden 400 Winkel und 5000 Strahlen pro Winkel
gewdhlt. Bei der dreidimensionalen Rechnung wurden gewdhlt fiir den Azimutalwinkel im
Bereich 0<w<m/4 64 Winkel, fiir den Polarwinkel im Bereich 0<0<m/2 40 Winkel und fiir
jedes Winkelpaar je 1000 Strahlen fiir beide Ortskoordinaten.

Weiterhin sind in Tabelle 1 die mit dem Programm HELIOS berechneten Werte ent-
halten. Dabei wurde ein 45 Gruppendatensatz verwendet, dessen Gruppengrenzen die des
34 Gruppendatensatzes enthielten. Die Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. der zweidi-
mensionalen Rechnung mit TransRay2D und der dreidimensionalen Rechnung mit Trans-
Ray3D weichen zu stark von dem erwarteten Wert 1 ab. Besonders grof3 sind die Abweichun-
gen der TransRay-Werte bezogen auf die HELIOS-Werte fiir die gemittelten Wirkungsquer-
schnitte der schnellen Gruppe 1.
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Trotzdem dienten diese ersten Rechnungen zur Einschédtzung der Konvergenz der Ergebnisse,
der Rechenzeiten und der Korrektheit der zwei- und dreidimensionalen Versionen von Trans-
Ray. Im néchsten Abschnitt 4.2.2 wird die Datenaufbereitung fiir TransRay am Beispiel des
B&W-UO, Benchmarks niher untersucht. Die Ergebnisse der Rechnungen in diesem Ab-
schnitt mit TransRay, HELIOS und MCNP werden deutlich besser iibereinstimmen.

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% ]0.99271 -1.56 % | 1.00845
Ol | 0.63040 0.63034
O | 1.68889 1.69773

Owst | 8-31107E-03 [-6.35% |8.26806E-03 [-6.83 % | 8.87432E-03
Ows2 | 9-68489E-02 (-0.93 % |9.65893E-02 [-1.20 % |9.77626E-02

G 10.59840 0.59831

O1n |2.36922E-02 [-10.43 % |2.37582E-02 |-10.18 % |2.64512E-02
Gy |2.22841E-05 2.21575E-05

Grr |1.59202 1.60112

vor; |5.24124E-03 |-8.58 % |5.24682E-03 |-8.48 % |5.73303E-03
vos, |0.108105 -2.15% ]10.107093 -3.06 % |0.110479

Tabelle 1: 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).

4.2.2 Vergleich unterschiedlicher Aufbereitungen der makroskopischen Gruppenwir-
kungsquerschnitte fiir TransRay

Die TransRay-Ergebnisse des vorangegangenen Abschnitts 4.2.1 unterschieden sich deutlich
von den Ergebnissen der Programme HELIOS und MCNP [7]. Aufgrund dieser Unterschiede
in den Ergebnissen von TransRay, HELIOS und MCNP, die sich auch bei den in Kapitel 5
betrachteten Féllen ergaben, wurden alle Rechnungen wiederholt. Fiir TransRay wurden nun
die makroskopischen Gruppenwirkungsquerschnitte von HELIOS 1.8 als Eingangsdaten ver-
wendet. Damit war ein direkter Vergleich der beiden Programme auf einer einheitlichen Da-
tengrundlage moglich (siehe auch Abschnitt 4.1).

Am Beispiel des B&W-UO, Kritikalitits-Benchmarks sollen nun die Ergebnisse bei
unterschiedlicher Datenaufbereitung fiir das Programm TransRay demonstriert werden. Bei
der Datenaufbereitung mit der Programmkette NJOY-TRANSX und bei der mit HELIOS

wird dieselbe 47-Gruppenstruktur (Anhang A - 1) verwendet. Dabei werden, wie auch fiir das
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Programm MCNP, fiir alle Nuklide dieselben Kerndichten angenommen. Allen drei Varian-
ten, NJOY-TRANSX, HELIOS und MCNP, liegt die Kerndatenbibliothek ENDF/B-VI zu
Grunde. Es werden jeweils die Kerndaten der Nuklide bei Raumtemperatur gewéhlt. Fiir die
MCNP-Rechnung werden Punktdaten verwendet. Bei der Datenaufbereitung fiir TransRay
mit HELIOS 1.8 werden die zwei Varianten A und B2 verwendet (siche Abbildung 9).

In Tabelle 1 weichen die TransRay-Werte deutlich von den HELIOS-Werten ab. In
Tabelle 2 stimmen die Werte der TransRay-Rechnung, fiir die der neue mit NJOY-TRANSX
aufbereitete 47-Gruppendatensatz verwendet wurde, besser mit den HELIOS-Werten iiberein.
Trotzdem wird in den folgenden Erlduterungen bis zum Ende dieses Abschnittes 4.2.2 deut-
lich, warum fiir die TransRay-Rechnungen in Kapitel 5 die Datenaufbereitung mit HELIOS
nach Variante B2 erfolgte.

Zunichst werden fiir die 47 Gruppen die makroskopischen Gruppenwirkungsquer-
schnitte betrachtet, die fiir das Programm TransRay aufbereitet wurden. In den folgenden Ab-
bildungen werden dabei die HELIOS-Daten nach Variante A auch als ,,47 Gruppen Grundda-
ten” und die nach Variante B2 als ,,190 auf 47 Gruppen kondensiert™ bezeichnet. TransRay
benoétigt dabei flir jede Materialzone i und fiir jede Gruppe g=1, ..., 47 als Eingangsdaten
neben den Gruppenspaltspektren ;, totale makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte
Otoulig Ubergangsgruppenwirkungsquerschnitte ;4 fiir g2 =1, ...,47 und Produktions-
gruppenwirkungsquerschnitte (VOy); o.

Es wird wiederum die Geometrie der B&W-UQ, Zelle betrachtet, bei der der Brenn-
stoff in den Spalt zwischen Brennstoff und Hiille verschmiert wurde. Das heif3t, es gibt drei
unterschiedliche Materialbereiche, den fiir den Brennstoff (UO,), die Hiille (Al) und den Mo-
derator (boriertes Wasser). Fiir die folgenden Rechnungen in diesem Abschnitt wurden die
Bereiche der B&W-UO, Zelle mit gleichem Material nicht weiter unterteilt. Folglich hatte die
Geometrieunterteilung drei Materialzonen mit den eben erwidhnten Materialien, d. h.i=1
(UO,), 1=2 (Al) und 1i=3 (boriertes Wasser). Fiir diese drei Materialzonen wurden nun
makroskopische Gruppenwirkungsquerschnitte erzeugt, neben den eben erwidhnten Gruppen-
daten auch die Absorptionsgruppenwirkungsquerschnitte.

Bei den mit HELIOS erzeugten Gruppendaten mittels der Varianten A und B2 gab es
nahezu keine Unterschiede. Da bei den Grunddaten im Gegensatz zu den von 190 auf 47
Gruppen kondensierten Daten die Heterogenitdt der B&W-UQO, Zelle nicht eingeht, bedeutet
dies, dass die Beriicksichtigung der Heterogenitit der Zelle bei diesem Experiment fiir die

Datenaufbereitung in HELIOS keine Rolle spielt.
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Bis auf die Ubergangsgruppenwirkungsquerschnitte unterschieden sich die mit NJOY-
TRANSX beziehungsweise HELIOS erzeugten Daten fiir die Aluminiumbhiille und den Mode-
rator nicht wesentlich. Signifikante Unterschiede zwischen den aufbereiteten Gruppendaten
mit NJOY-TRANSX und mit HELIOS ergaben sich jedoch fiir den Brennstoff. Die Unter-
schiede bei den Ubergangsquerschnitten bei den drei Materialien entsprachen sich qualitativ.
Daher werden nun lediglich die fiir den Brennstoff erzeugten Daten weiter betrachtet.

Die Gruppenspaltspektren und die Produktionsgruppenwirkungsquerschnitte stimmten
bei allen Datenaufbereitungen gut {iberein. Auch die Unterschiede beim totalen und beim Ab-
sorptionsgruppenwirkungsquerschnitt waren akzeptabel. In Abbildung 17 fiir den makrosko-
pischen Absorptionsgruppenwirkungsquerschnitt Gaps16 (g =1, ..., 47) unterscheidet sich je-
doch der NJOY-TRANSX-Wert von den HELIOS-Werten insbesondere in der Gruppe 19 von
6.476 eV bis 7.3382 eV. Die Gruppe 19 enthélt die breite Resonanz von U-238 bei 6.67 eV.
Die Datenaufbereitung mit NJOY-TRANSX berechnet dabei den Wert deutlich hoher. Offen-
bar berticksichtigt die Datenaufbereitung in HELIOS stirker die Selbstabschirmung der brei-
ten Resonanz des U-238.

Gruppe 19
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Abbildung 17: Mit HELIOS und NJOY-TRANSX aufbereitete makroskopische Absorptions-
gruppenwirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen im Brennstoff der B&W UQO,; Zelle.

Der hohere Wert fiir Gaps, 1,19 bei NJOY-TRANSX trdgt mit dazu bei, dass der Flussverlauf in

Abbildung 22 in diesem Energiebereich etwas niedriger ist als bei den entsprechenden Trans-
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Ray-Rechnungen mit den HELIOS-Daten und als bei der HELIOS-Rechnung. Der MCNP-
Wert liegt in der Mitte. Genau genommen wird in Abbildung 22 der normierte Neutronenfluss
in Abhéngigkeit der Lethargie u(E) = In(E¢/E) dargestellt, wobei E, die obere Energiegrenze

des betrachteten Gruppendatensatzes ist. Ist @ der Neutronenfluss, so gilt mit ug.; = u(Eg.1)

und u, = u(Ey) j ®(E)dE = jcp(u)du . Folglich ist der Mittelwert fiir ®(u) im Lethargicinter-

Eg Ug
Egy
. . 1 [ 1
vall von ug; bis u, gleich ——— _[ ®(u)du = J.d)(E)dE = J‘d)(E)dE
g " Ug- 1) Uy —Uy ) g In —&t g 1
g
1
v
In Abbildung 22 ist aber gerade dargestellt die Gro3e ] firg=1,..,47

ZZ‘D

11g1

mit den Feingruppenfliissen ®;, aus Gleichung (150). Da log(x) = In(x)/In(10) ist, stellen die

Werte in der Abbildung 22 den normierten ,,lethargiedifferentiellen* Neutronenfluss ,,®(u)

normiert” im Brennstoff dar. Da (cll_E =—E bezichungsweise g—; = —%, ist ®(u)=E-®(E).
u

Die Darstellung des normierten ,,lethargiedifferentiellen” Neutronenflusses iiber einer
logarithmischen Energieskala ist in der Reaktorphysik iiblich. Das Neutronenspektrum der
B&W-UO; Zelle in Abbildung 22 stellt ein typisches Neutronenspektrum eines Druckwasser-
reaktors dar (siche z. B. auch [12]).

Wie bereits gesagt, traten die grofBten Unterschiede zwischen den Datenaufbereitungen
mit NJOY-TRANSX und HELIOS bei den Ubergangsgruppenwirkungsquerschnitten auf.
Aufgrund der besseren Uberschaubarkeit werden nun nicht die einzelnen Ubergangsgruppen-
wirkungsquerschnitte 6, o, fiir g=1, ..., 47 und g’ = 1, ..., 47 betrachtet, sondern die Streu-,
die Ausstreu-, die Einstreu- und die Gruppenwirkungsquerschnitte innerhalb der Gruppen.

Die  Streugruppenwirkungsquerschnitte ~ konnen  berechnet  werden  nach

47
bezichungsweise Og., , = ZGl,g_)g, fir g=1, ...,47. Der Kurven-
g'=1

GStreu,l,g =0 —0

total,l,g abs,l,g

verlauf flir Gsrey,1,¢ ist in Abbildung 18 zu sehen. Nur innerhalb der Gruppen 19 bis 7, d. h. im
Energiebereich von 6.476 eV bis 497.87 keV, liegen die relativen Abweichungen zwischen
den HELIOS- und den NJOY-TRANSX-Werten iiber 1%.
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Im Programm JANIS [38] liegen die Energiebereiche der aufgelosten und unaufgelos-
ten Resonanzen von U-235 und U-238 unterhalb der Energieobergrenze von Gruppe 8 von
183.16 keV. Die Vermutung liegt daher nahe, dass die Unterschiede zwischen der Datenauf-
bereitung mit NJOY-TRANSX und der in HELIOS unter anderem daher rithren, dass die Re-
sonanzen von U-235 oder U-238 unterschiedlich behandelt werden. Die Resonanzen von
0O-16 sind in JANIS aufgeldst. 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 weiteren Resonanzen von O-16 liegen iiber 1 MeV. Auf-
grund der Unterschiede in den Gruppenwirkungsquerschnitten der Gruppe 7, die auch in
Abbildung 19 und Abbildung 20 zu sehen sind, und aufgrund der Differenzen im Flussverlauf
im Energiebereich dieser Gruppe (Abbildung 22) kann vermutet werden, dass auch diese
Streuresonanz vom O-16 bei der Erzeugung der effektiven Gruppenwirkungsquerschnitte mit

der Kette NJOY-TRANSX und mit HELIOS unterschiedlich behandelt wird.
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Abbildung 18: Makroskopische Streugruppenwirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen im
Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenaufbereitung mit HELIOS und NJOY-TRANSX.

Als néchstes werden fiir den Brennstoff die Streugruppenwirkungsquerschnitte innerhalb der

47 Gruppen, d. h. 614 fiir g=1, ..., 47 (Abbildung 19), die Ausstreugruppenwirkungsquer-

47
schnitte G, e, = ch’g_)g, fir g=1, ..., 47 (Abbildung 20) und die Einstreugruppenwir-

g'=1,g'#g
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47
kungsquerschnitte O = ch,g_)g, fir g'=1, ..., 47 (Abbildung 21) betrachtet. Wie

g=l.g#¢
beim Streugruppenwirkungsquerschnitt in Abbildung 18 treten auch in Abbildung 19 bis 21
von Gruppe 19 bis 7 deutliche Unterschiede zwischen der Datenaufbereitung mit NJOY-
TRANSX und HELIOS auf.

Im Gegensatz zu Abbildung 18 sind allerdings in Abbildung 19 bis 21 auch deutliche
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 22 der Flussverlauf bei Verwendung
der NJOY-TRANSX-Daten deutlich niedriger. Fiir diesen niedrigeren Flussverlauf spricht
auch die Tatsache, dass in diesem Energiebereich bei den NJOY-TRANSX-Daten nach
Abbildung 19 die Streuung innerhalb der Gruppen 39 bis 37 deutlich niedriger ist und die
Ausstreuung aus diesen Gruppen nach Abbildung 20 deutlich hdher ist. Beim Streugruppen-
wirkungsquerschnitt in Abbildung 18, der die Summe dieser beiden Gruppenwirkungsquer-
schnitte aus Abbildung 19 und Abbildung 20 ist, kompensieren sich diese Unterschiede.

Bei der Gruppe 19, in der sich die breite Resonanz des U-238 bei 6.67 eV befindet,
unterscheiden sich die beiden mit HELIOS aufbereiteten Daten in Abbildung 19 und
Abbildung 20. Das heiBit, dass nach HELIOS fiir eine Transportrechnung mit der
47-Gruppenstruktur in diesem Energiebereich die Datenaufbereitung mit den 47 Gruppen
Grunddaten korrigiert werden muss. In dem hier konkreten Fall der B&W-UO, Zelle scheint
diese Korrektur allerdings nicht notwendig, da die Flussverldufe bei den TransRay-
Rechnungen mit den Grunddaten und mit den von 190 auf 47 Gruppen kondensierten Daten
quasi identisch sind (siche Abbildung 22).

Weiterhin ist in Abbildung 19 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 20 zu sehen ist. Beides tragt dazu bei, dass der Fluss, den
TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten berechnet hat, in dieser Gruppe 7 deutlich iiber den

quasi identischen Flusswerten der anderen Rechnungen liegt.
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Abbildung 19: Makroskopische Streugruppenwirkungsquerschnitte innerhalb der Energie-
gruppen fiir die 47 Gruppen im Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenaufbereitung mit
HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Abbildung 20: Makroskopische Ausstreugruppenwirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen im
Brennstoff der B&W UO, Zelle nach Datenautbereitung mit HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Abbildung 21: Makroskopische Einstreugruppenwirkungsquerschnitte fiir 47 Gruppen im
Brennstoff der B&W UO; Zelle nach Datenaufbereitung mit HELIOS und NJOY-TRANSX.
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Abbildung 22: Normiertes Neutronenspektrum im Brennstoff der B&W UO,; Zelle berechnet
mit TransRay (HELIOS- und NJOY-TRANSX-Daten), HELIOS und MCNP.

Der Vergleich mit den drei 47-Gruppendatenséitzen hat demonstriert, dass die Aufbereitung
der Vielgruppenwirkungsquerschnitte, die die Grundlage einer Gruppentransportrechnung
sind, wichtig und oftmals schwierig ist und dass sie einen wesentlichen Bestandteil einer je-
den Gruppentransportrechnung ausmacht. Der mit der Programmkette NJOY-TRANSX auf-
bereite Datensatz zeigte dabei deutliche Unterschiede zu den beiden mit HELIOS aufbereite-
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ten Datensdtzen. Das Neutronenspektrum, das mit TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten
berechnet wurde, zeigt deutliche Abweichungen zu allen anderen Neutronenspektren, die ih-
rerseits gut tibereinstimmen (Abbildung 22). Da mit den Vielgruppenwirkungsquerschnitten
und dem Neutronenspektrum die gemittelten Querschnitte nach Gleichung (151) bis (153)
berechnet werden, muss fiir dieses einfache 2D-Problem des B&W-UO, Benchmarks eine
moglichst gute Ubereinstimmung dieser GroBen gefordert werden, wenn im folgenden Kapi-
tel 5 TransRay mit den Programmen HELIOS und MCNP verglichen wird.

In Tabelle 2 sind die Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k.. und die gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte bei Verwendung der Programme HELIOS, MCNP und
TransRay gegeben. Bei den TransRay Rechnungen sind dabei die Ergebnisse zu sehen fiir die
drei diskutierten 47-Gruppendatensitze. Die Ergebnisse der dreidimensionalen TransRay-
Rechnung wurden mit den HELIOS-Daten erhalten, die von 190 auf 47 Gruppen kondensiert
wurden (Variante B2 aus Abbildung 9). Dabei ist zu sehen, dass bei den gemittelten Zwei-
gruppenwirkungsquerschnitten die Ubereinstimmung von TransRay2D und TransRay3D sehr
gut ist. Dies galt auch fiir die anderen beiden 47-Gruppendatensitze. Die entsprechende Ab-
weichung beim Multiplikationsfaktor k.. ist groer. Wie auch in Abschnitt 4.2.1 zu sehen ist,
konvergierte der Wert fiir k.. langsamer. Auch die Neutronenspektren der zwei- und dreidi-
mensionalen Rechnung stimmten gut iiberein. Demnach wurde am 2D-Problem des
B&W-UO, Benchmarks demonstriert, das TransRay2D und TransRay3D Ergebnisse liefern,
die gut iibereinstimmen.

Die Ergebnisse der TransRay-Rechnungen mit den HELIOS-Daten nach Variante B2
stimmen am besten mit denen der HELIOS-Rechnung mit 190 Gruppen iiberein. Die entspre-
chenden Abweichungen zu den HELIOS-Werten liegen unter 1% bis auf den Wert fiir
vor (1.28 %). Bemerkt werden muss allerdings, dass die Eingabedaten bei den HELIOS-
Rechnungen den Eingabedaten und den Moglichkeiten von TransRay angepasst wurden. Bei
den Eingabedaten von TransRay betrifft dies zum Beispiel die Geometrieunterteilung. Wei-
terhin wurde den Moglichkeiten von TransRay entsprechend in HELIOS die Richtungsabhén-
gigkeit der Strome an den Réndern nicht berticksichtigt.

Aber auch wenn das MCNP-Ergebnis in Tabelle 2 als Referenzlosung gewdhlt wird,
so liegen bis auf den Wert fiir vop nur bei den TransRay-Rechnungen, bei denen die HELI-
OS-Daten nach Variante B2 verwendet wurden, die relativen Abweichungen unter 1 %. Bei

vop, liegt die relative Abweichung unter 2 %.
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Der Multiplikationsfaktor, der mit TransRay mit den NJOY-TRANSX-Daten berech-
net wurde, weicht um —793 pcm vom Wert des Experiments ab (kgyp. = 1). Diese Abweichung
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 fiir TransRay die makroskopischen Gruppenquerschnitte nach Variante B2
verwendet wurden. Die Ubereinstimmung an diesem einfachen 2D-Problem ist notwendig
dafiir, dass im folgenden Kapitel 5 der Unterschied zwischen einer 3D-Autbereitung und den
Néherungen gemittelter Zweigruppenquerschnitte untersucht werden kann. Denn erst durch
den Abgleich der Datenbasis ist sicher, dass ein solcher Unterschied nicht durch ungleiche
Gruppendaten der Transportprogramme vorgetduscht wird, sondern wirklich eine Folge eines
3D-Effektes ist. Von den drei Datensétzen ist dafiir der nach Variante B2 besonders gut ge-
eignet.

Zu den mit MCNP berechneten gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitten ist
noch zu sagen, dass die Werte flir Ke., Giotall, Ototal2, Gabsi> Oabs2, VOf1 und VOp mit den Stan-
dardausgaben aus MCNP erhalten werden konnen. Fiir die Ubergangsquerschnitte G,
(1,j =1, 2) ist dies nicht der Fall. Zur Bestimmung von G;_,; wurden die beiden Bilanzglei-

chungen fiir die zwei Energiegruppen betrachtet:

0,a® +0,,P =0,,P, +1)(C_1(U6f1q)1 +06,,®,),
B (154)
0P, +0,,P,=0,_,0, +1)§_2(Dcf1q)1 +06,P,).

oo

Die iiber die gesamte Geometrie gemittelten Neutronenfliisse der schnellen und ther-
mischen Gruppe, @, und ®,, sind ebenfalls mit den Standardausgaben aus MCNP zu erhalten.
Fiir die in der Reaktordynamik oft gebrauchte Aufteilung in nur zwei Gruppen mit so niedri-
ger Gruppengrenze, so dass y1 = 1 und x> = 0 ist, folgt

1
O @ +0.,,P, =0,,P, +E(Ucf1q)1 +06,,P,), (155)

0400 ®, +0,,P,=0,,,0,.

Dies sind somit zwei Gleichungen mit den beiden Unbekannten 6;-,, und G,-,;, die offen-
sichtlich linear abhéngig sind. Somit sagt (155) unter anderem aus, dass sich der Multiplikati-

onsfaktor abschitzen ldsst als Verhiltnis der gewonnenen zu den verlorenen Neutronen mit-
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0, ®, +00,,P, . Bei der Gruppengrenze von 3.9279 eV kann jedoch angenom-

tels k_ =
csabslq)l + csaszCI)Z

men werden, dass der Aufstreugruppenwirkungsquerschnitt 6,_,; =0 ist. Dies war zum Bei-
spiel in Kapitel 4 und 5 bei allen Rechnungen mit HELIOS-Daten der Fall. Aus der zweiten
Bilanzgleichung in (155) ldsst sich demnach G-, unter Vernachldssigung der Aufstreuung

abschitzen zu

G5 = Oy —=. (156)

(I)l
Die erste Bilanzgleichung in (155) kann durch Einsetzen des Wertes von 6, als Kontroll-

gleichung verwendet werden. Werden nun die Gleichungen

6 = Gabsl + GStreul = Gabsl + Gl—)l + 61—)2 und

totall (157)
GtotalZ = Gasz + GStreuZ = Gasz + GZ—)I + G2%2

betrachtet, so folgt unter der erneuten Annahme 6,_,; = 0, dass

G, =0 — O —0,,, und (158)

62—>2 = GtotalZ - Gabs2'

Die angegebenen MCNP-Werte fiir 6;_,,, 611 und G5, in Tabelle 2 und in allen folgenden

Darstellungen des Kapitels 5 wurden nach (156) und (158) berechnet.

Folgendes Fazit lisst sich aus den Ergebnissen des Abschnitts 4.2.2 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 5.2 betrachteten
Féllen mit Absorbern oder mit Voidbereichen, zeigen sich schon deutliche Unterschiede in
den TransRay-Ergebnissen bei Verwendung unterschiedlicher Datensdtze makroskopischer
Gruppenwirkungsquerschnitte. Mit dem HELIOS-Datensatz, der nach Variante B2 (Abbil-
dung 9) erzeugt wurde, stimmten die TransRay-Ergebnisse am besten mit denen von HELIOS
und MCNP iiberein. Dieser wird im folgenden Kapitel 5 verwendet. Damit beruhen die weite-

ren TransRay- und HELIOS-Rechnungen auf einer einheitlichen Datengrundlage.
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5 Zellrechnungen an einem Druckwasser-Referenzreaktor

Kapitel 5 enthélt nur noch die Ergebnisse der TransRay-Rechnungen, deren Eingangsdaten,
die makroskopischen Querschnitte, mittels HELIOS erzeugt wurden. All diese Rechnungen
wurden an derselben Kernkonfiguration eines Druckwasser-Referenzreaktors durchgefiihrt.
Die Daten wurden im Wesentlichen aus einem Entwicklungsbericht zu diesem Reaktor ent-
nommen. Dabei wurden die Daten der Kernauslegung fiir den ersten Zyklus verwendet. Die
Anreicherung im Uran des Brennstoffs (UO,) betrug 1.9 %. Im Brennstoff wurde eine Tem-
peratur von 800 K angenommen und in allen anderen Materialbereichen eine Temperatur von
587.2 K. Die Borkonzentration im Moderator (boriertes Wasser) betrug 960 ppm. Informatio-
nen iiber die betrachteten Materialien und die verwendeten Bibliotheken bei den MCNP-
Rechnungen sind in Tabelle 3 zu sehen.

In diesem Kapitel werden wiederum fiir alle betrachteten Fille die Ergebnisse der Pro-
gramme HELIOS, MCNP und TransRay miteinander verglichen. Die Datenaufbereitung fiir
die TransRay-Rechnungen erfolgte mit HELIOS nach der Variante B2 (Abb. 9). Die HELI-
OS-Rechnungen wurden alle mit dem 190-Gruppendatensatz ausgefiihrt. Folglich beruhen
alle folgenden TransRay- und HELIOS-Rechnungen auf einer einheitlichen Datengrundlage.

Die dreidimensional berechneten Zweigruppenquerschnitte werden mit iiblichen Nai-
herungen verglichen. Drei Ndherungen werden betrachtet: Die einfachste 2D-Néherung ist die
lineare Interpolation zwischen den zweidimensional berechneten Werten des vollstindig ge-
zogenen und des vollstindig eingefahrenen Regelstabes, bzw. des Brennstabes, der nur mit
Moderator und nur mit Void umgeben ist. Bei der zweiten Ndherung werden diese zweidi-
mensional berechneten Werte mit berechneten Neutronengruppenfliissen zusitzlich gewichtet.
Als Dritte wird die 2D-Néherung betrachtet, bei der der Regelstab bzw. das Void mit dem
Moderator homogenisiert wird.

Zuerst wird in Abschnitt 5.1 das 2D-Problem der unendlich langen Brennstabzelle be-
rechnet. Nach der Uberpriifung des Programms TransRay an zweidimensionalen Problemen
werden in Abschnitt 5.2 erstmals die dreidimensionalen Probleme behandelt. Zunichst wer-
den in Abschnitt 5.2.1 Vorbemerkungen zu den Randbedingungen, dem 3D-Geometriemodell
in TransRay und den drei verwendeten Nidherungen zur Berechnung der gemittelten
Zweigruppenquerschnitte gemacht. Danach werden die beiden 3D-Modelle betrachtet: Der
eingetauchte Regelstab und die Brennstabzelle mit der ,,Dampfblase* im Moderatorgebiet.
Die Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten Zweigruppenwirkungs-

querschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise von der Hohe der
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Damptblase um den Brennstab werden untersucht. Die dreidimensional berechneten Zwei-
gruppenquerschnitte werden mit den Ndherungen verglichen und aus diesem Vergleich wird
die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung gemittelter Zweigruppenwirkungsquerschnitte be-

wertet.
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5.1 Berechnung der unendlich langen Brennstabzelle (2D-Problem)

Abbildung 23 zeigt einen horizontalen Querschnitt durch die Brennstabzelle des Druckwas-
ser-Referenzreaktors. Es sind die Malle fiir die
Brennstabzelle mit den Materialzonen fiir den

Brennstoff, die Hiille und den Moderator ange-
. Brennstoff

© Hile

. Moderator

geben. Der Brennstoff wurde dabei in den Spalt

zwischen den Brennstoffpellets und der Hiille 0.825cm
verschmiert.
Bei der Berechnung einer solchen

Brennstabzelle in einem Bereich, der in allen  Abbildung 23: Brennstabzelle des Druck-
wasser-Referenzreaktors

drei Raumrichtungen weit genug vom Rand des (verhiltnisgleich)

Reaktors entfernt ist, kann ndherungsweise die
unendliche Brennstabzelle angenommen werden. Das heil3t, dass die einzelne Brennstabzelle
in diesem Bereich in allen drei Raumrichtungen mit Reflexionsrandbedingungen berechnet
wird. Da die Material- und Geometriebedingungen der Brennstabzelle unabhidngig von der
vertikalen Richtung sind, handelt es sich um ein zweidimensionales Problem.

Das Problem wurde mit TransRay zwei- und dreidimensional berechnet. Die Ergeb-

nisse der HELIOS-, MCNP- und TransRay-Rechnungen fiir den Multiplikationsfaktor k.. und

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

k.. | 1.0701E+00 [-0.21%| 1.0748E+00 | 0.23%| 1.0738E+00| 0.13%| 1.0724E+00
Giotal | 5-1171E-01 |-0.03% | 5.1187E-01 | 0.01% | 5.0557E-01]-1.22%| 5.1184E-01
Otz | 1-1591E+00 |-0.10% | 1.1598E+00 |-0.04%| 1.1405E+00|-1.70% | 1.1603E+00
Oabsi | 8-9840E-03 | 0.93%| 8.9830E-03 | 0.92% | 8.9100E-03| 0.10% | 8.9009E-03
Ows2 | 5.8946E-02 | 0.12% | 5.8924E-02 | 0.08% | 5.8201E-02-1.15%| 5.8877E-02
1 | 4.8528E-01 |-0.02% | 4.8541E-01 | 0.00% | 4.7917E-01 |-1.28% | 4.8539E-01
iy | 1.7444E-02 |-0.55%| 1.7474E-02 |-0.38% | 1.7484E-02 |-0.32% | 1.7540E-02
021 | 0.0000E+00 0.0000E+00 0.0000E+00
G2 | 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 4: 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) bei der unendlich langen Brennstabzelle des Druckwasser-
Referenzreaktors.
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die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte stehen in Tabelle 4. Die relativen Abwei-
chungen der TransRay-Ergebnisse zu den HELIOS-Ergebnissen liegen unter 1 %. Bei den
Absorptions- und Produktionsquerschnitten sind die relativen Abweichungen fiir die schnelle
Gruppe grofler als die fiir die thermische Gruppe. Insbesondere fillt auf, dass wie bei den
TransRay-Werten in Tabelle 2 beim B&W-UO, Benchmark (Spalte: HELIOS von 190 auf 47
Gruppen kondensierte Daten) die TransRay-Werte fiir voy deutlich ndher am MCNP-Wert
liegen als am HELIOS-Wert.

Bisher wurde das Programm TransRay an den beiden zweidimensionalen Problemen
der B&W-UO, Zelle und der unendlich langen Brennstabzelle des Druckwasser-
Referenzreaktors liberpriift. Dabei stimmen die Ergebnisse von TransRay2D und TransRay3D
gut iiberein und TransRay stimmt gut mit HELIOS und MCNP {iberein. Als Fazit dieser Veri-
fikation von TransRay lésst sich formulieren, dass TransRay und die verwendete Datenbasis

fiir die nun folgenden Untersuchungen von 3D-Zelleffekten geeignet sind.

5.2 Berechnung von 3D-Problemen

In der Einleitung wurden die beiden Hauptaufgaben dieser Arbeit formuliert. Die erste Haupt-
aufgabe umfasst die Entwicklung und Verifikation von TransRay. Die zweite Hauptaufgabe
beinhaltet die Untersuchung von 3D-Problemen. Der Darstellung der Ergebnisse werden Be-
merkungen zu folgenden Punkten vorangestellt:

1) Die Randbedingungen fiir die Zellrechnungen.

2) Das 3D-Geometriemodell, das in TransRay verwendet wird.

3) Ubliche Niherungen zur Berechnung der gemittelten Zweigruppenquerschnitte,

mit denen in den darauf folgenden Abschnitten die dreidimensional berechneten

Zweigruppenquerschnitte verglichen werden.

5.2.1 Vorbemerkungen zu den Randbedingungen, dem 3D-Geometriemodell in
TransRay und den Niherungen fiir gemittelte Gruppenquerschnitte

1) Die Randbedingungen fiir die Zellrechnungen:

In den 2D-Zellcodes, mit denen Zellen, d. h. Anordnungen von einzelnen Brennelementzellen
oder ganze Brennelemente, in der horizontalen Ebene des Reaktors berechnet werden, werden
oftmals Reflexionsrandbedingungen an den Réandern der Zelle angenommen. Ist der
betrachtete Bereich der Zelle weit genug vom Rand des Reaktors entfernt, ist dies in vielen
Féllen eine gute Néherung.

In den folgenden Abschnitten werden die 3D-Probleme des eingetauchten Regelstabes

und der Brennstabzelle mit der ,,Dampfblase* im Moderatorgebiet untersucht. Dabei werden
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ebenfalls an den duBeren Réndern der Zelle Reflexionsrandbedingungen angenommen. Dies
ist in axialer Richtung eine unrealistische Bedingung, insbesondere fiir den eingetauchten
Regelstab. Beim Void-Testfall entsprechen die Reflexionsrandbedingungen an den Rindern
in z-Richtung der unendlichen Fortsetzung von Voidblasen in z-Richtung. Die in dieser Ar-
beit zu untersuchende Frage ist jedoch, wie sich die gemittelten Zweigruppenquerschnitte
unterscheiden, wenn sie dreidimensional oder durch iibliche Ndherungen berechnet werden.
Bei der Verwendung von Reflexionsrandbedingungen kénnen die entscheidenden Tendenzen
in den Unterschieden erkannt werden.

Mit TransRay2D werden die 2D-Probleme des vollstindig eingetauchten und des ge-
zogenen Regelstabes bzw. des Brennstabes, der nur mit Moderator und nur mit Void umgeben
ist, unter Verwendung von Reflexionsrandbedingungen nach der in Abschnitt 2.3.2.1 be-
schriebenen Methode berechnet, d. h. als Zelle im unendlichen Gitter gleicher Zellen. Werden
bei den 3D-Problemen diese Randbedingungen auch in axialer Richtung angenommen, so
konnen in den 3D-Rechnungen mit TransRay die Fliisse nach demselben ,,einfachen” Algo-
rithmus berechnet werden.

Die Verwendung realistischer Randbedingungen in axialer Richtung bleibt trotzdem

eine offene Frage, die untersucht werden miisste. Eine Moglichkeit realistischere Randbedin-
gungen zu erzeugen ist, die in die 3D-Zelle eintretenden Strome j_ aus einer vorher auszu-
fiihrenden 3D-Berechnung des Reaktors zu bestimmen, diese in Gleichung (125 a) einzuset-

zen und somit aus dieser Gleichung die Fliisse zu berechnen.

2) Das 3D-Geometriemodell in TransRay:

Jede dreidimensionale Zelle, deren Geometrie oder Materialzusammensetzung abhan-
gig von der vertikalen Richtung waren und die mit TransRay berechnet wurde, wurde in Ho-
henschichten unterteilt, die jeweils unabhéngig in vertikaler Richtung waren, d. h. fiir sich ein
2D-Problem darstellten. Diese Unterteilung war notwendig, da die makroskopischen Grup-
penwirkungsquerschnitte mit dem Programm HELIOS aufbereitet wurden, welches nur zwei-
dimensionale geometrische Anordnungen berechnen kann. Abbildung 24 zeigt fiir den
3D-Testfall des halb eingetauchten Regelstabs einen vertikalen Querschnitt durch die Zelle,
die in vier Hohenschichten von jeweils 6 cm unterteilt ist.

Allerdings sind die TransRay-Ergebnisse abhéngig von der gewéhlten Unterteilung in
Hohenschichten. Es muss also vorher iiberlegt werden, welche Hohenunterteilung physika-
lisch sinnvoll ist. Wie bereits in Abschnitt 4.1 gesagt wurde, miissten die Eingangsdaten fiir
eine 3D-Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional aufberei-

tet werden oder es miisste zumindest zwischen HELIOS und TransRay iteriert werden. Die
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TransRay-Ergebnisse in Kapitel 5 zeigten jedoch bei den
gewdhlten Unterteilungen in Hohenschichten mit den
MCNP-Ergebnissen eine gute Ubereinstimmung.

Beim Void-Testfall flihrte eine Unterteilung der
24 cm hohen Zelle in kleinere Hohenschichten, zum Bei-
spiel 1 cm- statt 6 cm-Héhenschichten am Ubergangsbe-
reich vom Void zum Moderator, zu schlechteren Trans-
Ray-Ergebnissen. Dies ist insofern verstindlich, dass auf-
grund der 2D-Datenaufbereitung in den 1 cm-Hohen-
schichten mit gleicher Geometrie auch dieselben Grup-
penwirkungsquerschnitte verwendet werden, was natiirlich
nicht stimmt. Bei Verwendung der 6 cm-Hohenschichten
mittelt sich der Fehler offenbar mehr oder weniger tiber
einen groBeren Raumbereich betrachtet heraus. Dieser
Punkt wird in dieser Arbeit nicht weiter untersucht. Die
Ergebnisse in Abschnitt 5.2 sind trotzdem qualitativ aus-
reichend, um Aussagen zu machen iiber den Einfluss von
3D-Effekten auf die Berechnung des Multiplikationsfak-
tors k.. und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte einer heterogenen Zelle mit Regelstiben oder

Voidbereichen.

3) Die Niherungen fiir die gemittelten Querschnitte:

Folgende Niherungen zur Berechnung der gemittelten
Zweigruppenquerschnitte werden fiir die beiden 3D-Pro-
bleme des eingetauchten Regelstabes und der Brennstab-
zelle mit der Dampfblase im Moderatorbereich betrachtet:
a. Lineare bzw. ,,geometrische Interpolation,
b. Interpolation mit Flusswichtung,
c. Homogenisierung.
Die 2D-Nidherung a ist die einfachste Ndherung.

Sie wird oftmals als grobe Abschédtzung verwendet, d. h.,

Abbildung 24: Druckwasser-Referenzreaktor: Regelstabzelle mit %2 eingetauchtem
Regelstab mit 2 benachbarten Brennstabzellen (verhiltnisgleich; vertikaler
Schnitt); entsprechend der Geometrieeingabe in TransRay mit Unterteilung in 6

cm-Hohenschichten.
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die in 2D-Rechnungen gemittelten Querschnitte der 2D-Fille werden lediglich linear interpo-
liert. Die 2D-Fille der beiden 3D-Probleme, die in dieser Arbeit behandelt werden, sind der
gezogene und der vollstidndig eingetauchte Regelstab bzw. der Brennstab, der nur mit Mode-
rator derselben Dichte und nur mit Void umgeben ist.

Die Naherung b ist keine reine 2D-Néherung, da in ihr eine zusétzliche 3D-Rechnung
in grober Orts- und Energiediskretisierung (zwei Volumina und zwei Gruppen) ausgefiihrt
wird. Sie wird liblicherweise beim Fall eingetauchter Regelstidbe angewandt.

Die 2D-Nidherung ¢ wird allgemein als einfache Néherung verwendet, wenn die Geo-
metrie und Materialzusammensetzung der Zelle im Wesentlichen unabhéngig von der vertika-
len Richtung sind, jedoch die Dichte der Materialien abhidngig in dieser Richtung ist. Daher
wird sie iiblicherweise angewandt, wenn nur die Dichte des Moderators abhingig von der
vertikalen Richtung ist wie zum Beispiel beim hier untersuchten Fall von Dampfblasen im
Moderatorgebiet der Brennstabzelle.

Die drei Ndherungen werden nun mathematisch formuliert. In diesem Abschnitt wird
fiir die Zelle das Symbol V und fiir einzelne Teilbereiche werden die Symbole V; und W;
verwendet. Zur Vereinfachung bezeichnen diese Symbole sowohl das rdumliche Gebiet als
auch das Volumen des Gebiets.

Am Beispiel eingetauchter Regelstdbe werden zuerst die Néherungen a und b be-
schrieben, mit denen der iiber das Volumen V und die Energiegruppe G gemittelte Gruppen-
wirkungsquerschnitte oy g approximiert wird, der eigentlich nach der Mittelungsvorschrift in
Gleichung (147) bestimmt werden miisste. Das einfachste Verfahren zur Berechnung der 6v g
besteht darin, jeweils eine 2D-Transportrechnung fiir die beiden Félle der vollstindig einge-

tauchten bzw. gezogenen Regelstibe auszufiihren. Nach der Mittelungsvorschrift in Glei-

chung (147) werden so die gemittelten Gruppenwirkungsquerschnitte mit Regelstiben (05’(})
und ohne Regelstibe (GOV’G) erhalten. Die Hohe des Volumens V sei H und die Eintauchtiefe

der Regelstibe sei h. Oftmals wird zur Abschitzung der oy die einfache Niherung a ver-

wendet, d. h. die lineare Interpolation zwischen den zweidimensional berechneten Werten:

G]\{/,G -h+(53,,G -(H=h)

Ovg (h) = H

(159)

Hat das Volumen V die Grundfldche F, so entspricht diese lineare Interpolation genau der
Wichtung von Gy ; mit dem Volumen F-h des Bereichs mit Regelstiben und von 63, mit
dem Volumen F-(H-h) des Bereichs ohne Regelstibe. Gleichung (159) ist somit eine rein ,,ge-
ometrische* Interpolation.
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Bei der Niherung b, die u. a. zur Aufbereitung der Zweigruppenquerschnitte fiir das

Programm DYN3D angewandt wird, wird bei der Interpolation zwischen den Werten von

GS,’G und oY ; eine zusdtzliche Wichtung mit Fliissen ausgefiihrt. Dazu werden zwei benach-
barte Volumina V* und V° betrachtet. In VX werden die Gruppenquerschnitte Oy und in A

die Gruppenquerschnitte 63,,0 angenommen, d. h., die Regelstibe sind in VX vollstindig ein-

getaucht und reichen genau bis zur benachbarten Grenzfliche mit V°. Mit DYN3D wird dann
eine zusitzliche 3D-Rechnung ausgefiihrt, in der Ort und Energie grob diskretisiert sind, d. h.,
die Querschnitte sind iiber das gesamte Volumen V® bzw. V® gemittelt und es werden zwei
Energiegruppen betrachtet (G =1 und 2). Aus dieser Rechnung werden die iiber die jeweili-

gen Volumina rédumlich gemittelten Flisse @ . . und @ , . bestimmt. Die Interpolation

G

zwischen den Werten von Gy ; und Gy erfolgt dann nach

Oy h @+ Oy (H=h)- D

h- Doyt (H=h)- Do

Oyq(h)= (160)

Die Néherung b in Gleichung (160) wird in den folgenden Abschnitten mit TransRay
modelliert. Im Fall des eingetauchten Regelstabes werden dazu aus den beiden 2D-Féllen des

vollstindig eingetauchten und des gezogenen Regelstabes die gemittelten Querschnitte mit
Regelstab G]\{,’G und ohne Regelstab G(\),’G nach der Mittelungsvorschrift (147) mit Trans-
Ray2D berechnet. Ist H die Hohe der Zelle, die mit feiner Orts- und Energiediskretisierung
dreidimensional berechnet wurde, so wird diese Zelle grob in nur zwei Volumina VX und V°
mit jeweils einer Hohe von H/2 unterteilt. Mit den Querschnitten oy ; in V¥ und Oy in Ve
wird dann mit TransRay3D eine dreidimensionale Transportrechnung ausgefiihrt, in der also
Ort und Energie grob diskretisiert sind, d. h. zwei Volumina V* und V° und zwei Energie-
gruppen. Die iiber VX und V° rdumlich gemittelten Fliisse D und L werden berech-
net und die Interpolation nach Vorschrift (160) ausgefiihrt.

Die Ndherung a wird auch fiir den Void-Testfall betrachtet. Sie wird wie beim Regel-

stab-Testfall ausgefiihrt, nur statt dass der Querschnitte Gy ; mit Regelstab und oy ohne

Regelstab die entsprechenden Querschnitte 6% mit 0 % und Gy ™ mit 100 % Moderator
zweidimensional mit TransRay berechnet werden.
Die Niaherung b beim Void-Testfall wird analog zum Regelstab-Testfall behandelt,

d. h., es werden die entsprechenden rdumlich gemittelten Fliisse @ und @ e ; bE-

VVcid G
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rechnet, mit denen dann die Interpolation nach der Vorschrift (160) erfolgt, wobei h hier die
Hohe des Voidbereichs ist.

Der Code SIMULATE [3] sei hier als ein Beispiel eines Programms erwihnt, das e-
benfalls eine zusitzliche Flusswichtung der gemittelten Querschnitte betrachtet, wenn Hete-
rogenititen in der vertikalen Richtung auftreten. Dabei wird eine 1D-Rechnung in vertikaler
Richtung (z-Koordinate) ausgefiihrt, um eine Flussfunktion ®(z) zu bestimmen. Das Homo-
genisierungsmodel in SIMULATE erhélt die Neutronenbilanzen innerhalb der Node-

Heterogenitéten in z-Richtung. Mit einem Gruppenwirkungsquerschnitt G,(z), der nur von
der z-Koordinate abhédngt, wird die Mittelung liber das Node V wie folgt ausgefiihrt:

[06(2)-®4(2) dz
Gy =" . (161)

'Td)G (z)dz

Weiterhin werden in vertikaler Richtung Diskontinuitdtsfaktoren an den Nodegrenzen be-
rechnet. Die homogenisierten Gruppenwirkungsquerschnitte aus (161) und die Diskontinui-
tatsfaktoren werden dann filir die 3D-Diffusionsberechnung des gesamten Reaktorkerns ver-
wendet.

Als letzte Ndherung wird in diesem Abschnitt die 2D-Ndherung c betrachtet, d. h. die
Homogenisierung. Die Zelle V, die eine 3D-Abhédngigkeit in der Geometrie oder der Materi-
alzusammensetzung hat, ist nach Gleichung (70) in Teilvolumina V; unterteilt, d. h.
V= LHJVi , wobei jedes V; genau ein Material m; enthélt. Jedes Material m; setzt sich zusam-

i=1

men aus einzelnen Nukliden, d. h., die Kerndichte des i-ten Materials ist n, = an” , wobei
]

n{" die Kerndichte des Nuklids j ist.

Einige Teilvolumina V; werden nun vereinigt. Werden die V; geeignet nummeriert, so
J

jm k
schreibt sich die neue Unterteilung der Zelle V in der Form V = UWj mit W, = JV,,

j=1 i=kj,
1 &
l=k, <k, <..<k, =n und m<n. In W; wird die Kerndichte N, =— Z:Vini angenom-
j =k
men. Sind in einem Teilvolumen W; mehrere Teilvolumina V; vereinigt, so werden also alle

Nuklide aus den V; in W; vereinigt und die Vorschrift fiir die Kerndichte N; entspricht einer

Homogenisierung der Materialien m; in W;.
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Die neue Unterteilung wird so gewdhlt, dass die resultierende Zelle nur noch zweidi-
mensional abhingig von der Geometrie und der Materialzusammensetzung ist. Durch die
Homogenisierung wird also das eigentliche 3D-Problem in ein 2D-Problem umgewandelt, das
anschlieBend berechnet wird. Das Ergebnis dieser Rechnung sind der Multiplikationsfaktor k..
und die iiber die Zelle V und die Energiegruppe G gemittelten Gruppenwirkungsquerschnitte
ov g dieses 2D-Problems.

Mit dieser Ndherung werden in dieser Arbeit der Multiplikationsfaktor k.. und die ge-
mittelten Zweigruppenquerschnitte fiir den Void-Testfall berechnet. Dabei wird der Void-
Bereich Vy,ig mit dem Moderatorbereich Vy,qg homogenisiert, d. h.
= Vvoapy (162)

hom

V,

hom

= Vyoa Y Vieg und N

hom

wobei Npom die Kerndichte des homogenisierten Volumens Viyon, ist und ny.q die Kerndichte
des Moderators.
Beim teilweise eingetauchten Regelstab wird der Stab, d. h. der Absorber V ps und die

Hille Vyie, mit dem Moderator VModU unterhalb des Stabes, der im Fall des vollstdndig ein-

getauchten Stabes verdrangt ist, homogenisiert:

1
= Viaes Y Ve Y Vaioa, U0d Ny = —— (VoM + Vil prane + Vatod, Mvoa) - (163)

hom

v

hom
hom

5.2.2 Ein teilweise eingetauchter Regelstab von Brennstiben umgeben

Als erstes 3D-Problem wird ein eingetauchter Regelstab, der von acht Brennstdben umgeben

ist, mit unterschiedlichen Eintauchtiefen betrachtet. ) ‘}. oo0 O%Q ooe .} oeoee
g . o0000000000000000@

Jedes Brennelement des Druckwasser-Referenzre ooocesooeces 0000
aktors besteht aus 264 Brennstiben und 25 Fiih- ©©0@©00000 000008
oocococ0o0cCcOOCOOCOOCO®@®@®

rungsrohren, von denen 24 fiir die Regelstibe ver- @00 00@©00000©0 0000
) o ooooco0occco0o0000O@®

wendet werden. Diese 289 Elemente sind in einem @@ @000 0000000000 @®
. . . o0@eo0oeoe Hc0ce@0o0@ee

17x17 quadratischen Gitter angeordnet (siche Ab- g@@ @000 e oo e oe0ee
bild 25) o0o0000000OCOOCOOOOS
1dung 25). 00@00@00e00@00@®0
. eooCcocoooCcoe®00®Q@Q@0®

Mit den Programmen HELIOS, MCNP und o o0eo00000000e00e
TransRay wurde nun eine Regelstabzelle mit den ©/9/0/00@©00©/00@®00 006
o000 00000C0O00C00C0OO

acht benachbarten Brennstabzellen berechnet. Ein @@ 0000000000000 e

zweidimensionaler Schnitt in der x-y-Ebene mit  Abbildung 25: Brennelement des

Druckwasser-Referenzreaktors ~ mit
Regelstiben (verhiltnisgleich; hori-
zontaler Schnitt).

und ohne Regelstab ist in Abbildung 26 zu sehen.
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Abbildung 26: Druckwasser-Referenzreaktor: Regelstabzelle mit und ohne Regelstab
(Absorber mit Hiille) mit 8 Nachbarbrennstabzellen (verhiltnisgleich;
horizontaler Schnitt).

Zweidimensional mit HELIOS und TransRay2D und dreidimensional mit MCNP und Trans-
Ray3D wurden die beiden zweidimensionalen Probleme des vollstindig eingetauchten und
des gezogenen Regelstabes aus Abbildung 26 berechnet. Des weiteren wurden dreidimensio-
nal mit MCNP und TransRay3D die Fille des %, 2, und % eingetauchten Regelstabes be-
trachtet, um die Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten Zweigrup-

penwirkungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes zu untersuchen.

Abbildung 27 zeigt die Abmessungen der Regelstabzelle mit Regelstab.

Der Abstand der Regelstabspitze zum Zellrand in z-Richtung wurde nach der Ab-
schitzung von mindestens drei mittleren freien Weglidngen gewihlt. Die mittlere freie Weg-
lange ist mit A = 1/Gra gegeben. Aus den Rechnungen der beiden zweidimensionalen Prob-
leme des voll eingetauchten und des gezogenen Regelstabes wurden dabei die gemittelten
makroskopischen totalen Wirkungsquerschnitte der schnellen und thermischen Gruppe be-
trachtet. Der kleinste der vier Werte ergab sich dabei fiir die schnelle Gruppe beim voll einge-
tauchten Regelstab: Gioan = 0.51 cm’™’. Damit ist in beiden Gruppen fiir den voll eingetauchten
und den gezogenen Regelstab die mittlere freie Wegldnge kleiner als 1.97 cm. Der Abstand

der Spitze des Regelstabes zu den beiden Réndern in z-Richtung wurde daher mit mehr als

1.26 cm
1.125 cm
0.968 cm

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

Abbildung 27: Regelstabzelle des Druckwasser-Referenz-
reaktors mit Regelstab (verhdltnisgleich; horizontaler Schnitt).
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drei mittleren freien Wegldngen zu 6 cm gewihlt. Da die Félle des zu %, /2 und % eingetauch-
ten Regelstabes berechnet wurden, betrug die Hohe der Regelstabzelle und der benachbarten
Brennstabzellen in z-Richtung 24 cm. Dies entspricht ungefdhr der Hohe eines Nodes im Pro-
gramm DYN3D [18].

Ein Querschnitt der berechneten Geometrie in der x-z-Ebene bei y = 0 beim 2 einge-
tauchten Regelstab ist in Abbildung 24 zu sehen. In der realen Geometrie ist die Regelstab-
spitze durch eine Edelstahlschicht abgeschlossen. Der Einfachheit halber ist sie weggelassen.
Fiir die Untersuchung der Abhdngigkeit des Multiplikationsfaktors und der Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes spielt die Beriicksichtigung dieser
Edelstahlschicht keine Rolle.

Mit MCNP werden unterschiedliche Zellhohen betrachtet (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm).
Diese Rechnungen dienten zum einen dazu, die Abhédngigkeit des Multiplikationsfaktors k..
und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Zellhéhe zu untersuchen. Die
entsprechenden Kurvenverldufe werden exemplarisch fiir den Multiplikationsfaktor darge-
stellt. Zum anderen werden die gemittelten Zweigruppenquerschnitte dieser MCNP-
Rechnungen mit der Ndherung (160) verglichen, die mit TransRay berechnet wurde. Daraus
wird abgeschitzt, fiir welche Zellhdhen die Anwendung dieser Néherung geeignet ist. Fiir
beide Aufgaben ist eine dreidimensionale Rechnung mit TransRay3D in der Feindiskretisie-
rung in Ort und Energie nicht notwendig. Um das aufwéndige 3D-Geometriemodell in
TransRay nicht fiir alle Zellhéhen verwenden zu miissen und um den Fehler zu vermeiden,
der sich durch dieses Modell und durch die Gruppenniherung in TransRay ergibt, wurden die
Rechnungen mit unterschiedlichen Zellhdhen mit MCNP ausgefiihrt.

Die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenwirkungs-
querschnitte wird mit TransRay nur fiir die Zellhdhe von 24 cm untersucht. Dafiir werden die
gemittelten Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay mit der feinen Diskretisierung be-
rechnet wurden, mit denen der drei Ndherungen aus dem vorangehenden Abschnitt vergli-
chen. Die lineare Interpolation (159) und die Interpolation mit Flusswichtung (160) werden
mit TransRay berechnet. Die Niherung (160), fiir die mit TransRay eine zusitzliche
3D-Rechnung in Zweigruppenniherung durchgefiihrt wird, kann nicht mit HELIOS oder
MCNP berechnet werden. Mit MCNP wurde die 3D-Zelle nach Gleichung (163) homogeni-
siert und fiir die resultierende 2D-Zelle wurden der Multiplikationsfaktor k.. und die gemittel-
ten Zweigruppenquerschnitte berechnet.

Die rdumliche Mittelung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte erfolgte einmal iiber

die gesamte Zelle, d. h. die Regelstabzelle und die 8 benachbarten Brennstabzellen, und ein-
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mal nur iiber die Regelstabzelle. Bei der Mittelung nur iiber die Regelstabzelle wurden die
Fliisse in der Regelstabzelle aus den Rechnungen fiir die gesamte Zelle verwendet. Dabei
konnten die MCNP-Werte fiir 6,_,; und G, nicht nach Gleichung (156) und (158) berechnet
werden, da Gleichung (154) fiir die einzelne Regelstabzelle nicht anwendbar ist.

Da die Ergebnisse der zweidimensionalen Rechnungen mit TransRay2D und der ent-
sprechenden dreidimensionalen Rechnungen mit TransRay3D durchweg gut {ibereinstimmten,
sind der Ubersicht halber die Ergebnisse mit TransRay2D teilweise weggelassen.

Abbildung 28 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 flir den Multi-
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.

o
)
|

Multiplikationsfaktor k_
o
(2]

|
|
|
l
s
|
| |—+TransRay3D
! |~=MCNP
[ 7 HELIOS | ~--""""~"~~~~~—+
! TransRay2D
|
0.2 1
|
|
l
|
0 ‘
0 0.25 05 0.75 1

Relative Eintauchtiefe des Regelstabs

Abbildung 28: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Multiplikationsfaktor k..
fiir die Regelstabzelle mit den 8 nichsten Nachbarbrennstabzellen des Druckwasser-
Referenzreaktors in Abhéngigkeit von der Eintauchtiefe des Regelstabes.

Die MCNP-Rechnungen mit unterschiedlichen Zellhohen zeigen deutlich die Abhingigkeit
des Multiplikationsfaktors k.. von der Zellhdhe (Abbildung 29). Mit zunehmender Zellhdhe
erhoht sich der Multiplikationsfaktor. Der Kurvenverlauf fiir den nach Gleichung (163) ho-

mogenisierten Regelstab ist konvex und er ist der Grenzfall fiir immer kleiner werdende Zell-
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hohen. Dies ist physikalisch verstidndlich, da bei homogenisiertem Regelstab der Effekt der
Selbstabschirmung geringer ist und mehr Material des Regelstabes zur Absorption der Neut-

ronen zur Wirkung kommt.
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Abbildung 29: Der mit MCNP berechnete Multiplikationsfaktor k.. fiir die Regelstabzelle mit
den 8 nichsten Nachbarbrennstabzellen in Abhingigkeit der Eintauchtiefe des Regelstabes fiir
unterschiedliche Zellhohen und fiir den homogenisierten Regelstab.

Wie die Kurvenverldufe beim Multiplikationsfaktor verlaufen bei allen mit MCNP betrachte-
ten Zellhdhen die Kurven fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte ebenfalls
entweder durchgehend linear, konkav oder konvex.

Nun werden die Ergebnisse fiir die gemittelten Zweigruppenquerschnitte bei der Zell-
héhe von 24 cm gezeigt. Es zeigte sich trotz Verwendung unterschiedlicher Eingangsdaten
einerseits in MCNP und andererseits in TransRay und HELIOS eine gute Ubereinstimmung
der Ergebnisse bei Verwendung dieser drei Programme. Die entsprechenden Betrdge der rela-
tiven Abweichungen der TransRay-Ergebnisse bei den beiden 2D-Problemen des vollstindig
gezogenen und eingetauchten Regelstabes zu den HELIOS-Ergebnissen lagen bei G,ps, unter
1.5 % und bei den anderen gemittelten Zweigruppenquerschnitten unter 0.9 %. Die Betrige
der relativen Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den MCNP-Ergebnissen lagen unter
3.32 %. Nur fiir den Fall, dass iiber die Regelstabzelle ohne die benachbarten Brennstabzellen
gemittelt wurde, traten fiir die gemittelten Absorptionswirkungsquerschnitte der schnellen und
der thermischen Gruppe groflere relative Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den

MCNP-Ergebnissen auf (bis zu 15.1 %). Die grofiten Abweichungen traten dabei bei den
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3D-Problemen des "4, 2 und % eingetauchten Regelstabes auf, wobei TransRay gegeniiber
MCNP den Einfluss des Absorbers auf den gemittelten Absorptionswirkungsquerschnitt gene-
rell iberschétzte.

Nur die Regelstabzelle hat eine dreidimensionale Abhdngigkeit in der Geometrie und
in der Materialzusammensetzung und nicht die benachbarten Brennstabzellen. Der wesentli-
che 3D-Effekt im Neutronenspektrum und in den Wirkungsquerschnitten ist daher in der Re-
gelstabzelle gegeben. Da die groBten Abweichungen der TransRay- zu den MCNP-
Ergebnissen bei den 3D-Problemen auftraten, insbesondere wenn nur iiber die Regelstabzelle
gemittelt wurde, liegt daher die Vermutung nahe, dass diese Abweichungen im Wesentlichen
auf das mit TransRay verwendete 3D-Geometriemodell (siche Abschnitt 5.2.1) zuriickzufiih-
ren sind. In diesem Modell werden zweidimensional erzeugte Gruppendaten verwendet. Wie
bereits in Abschnitt 4.1 gesagt wurde, miissten die Eingangsdaten fiir eine dreidimensionale
Transportrechnung mit TransRay eigentlich bereits vorher dreidimensional aufbereitet wer-
den.

In diesem Abschnitt wird allerdings die Notwendigkeit einer 3D-Datenaufbereitung
nur fiir die Zweigruppenquerschnitte bewertet, die iiber die Regelstabzelle und die acht be-
nachbarten Brennstabzellen gemittelt werden. Da hier die Betrdge der relativen Abweichun-
gen der TransRay- zu den MCNP-Ergebnissen unter 3.32 % lagen, ist diese Verifikation mit
MCNP zufriedenstellend, um mit TransRay diese Notwendigkeit fiir eine typische Nodehohe
im Programm DYN3D zu bewerten.

Fiir die Zweigruppenquerschnitte werden nun die Ndherungen nach der linearen Inter-
polation (159) und nach der Interpolation mit einer zusétzlichen Flusswichtung (160) betrach-
tet, die mit TransRay berechnet wurden. Die relativen Abweichungen dieser interpolierten
Werte zu den mit TransRay3D nach den Mittelungsvorschriften (147), (148) und (149) drei-
dimensional berechneten Zweigruppenwirkungsquerschnitte sind in Tabelle 5 gegeben.
Grundsitzlich ist die Interpolation mit der zusitzlichen Flusswichtung besser als die lineare
Interpolation. Die Betridge der relativen Abweichungen der Nidherung (160) liegen unter
0.82 %, d. h., die TransRay-Interpolation mit der Flusswichtung ist sehr gut geeignet als Né&-
herung der mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensional berechneten Zweigrup-
penquerschnitte (siche auch Abbildung 30, Abbildung 31 und Abbildung 34). Da mit Aus-
nahme von Gasy die Betridge der relativen Abweichungen der Zweigruppenquerschnitte, die
mit der linearen Interpolation berechnet wurden, unter 1.3 % liegen, ist die Abhédngigkeit die-

ser Querschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes in guter Ndherung linear.
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Lineare Interpolation (159) Interpolation mit Flusswichtung (160)
Rel. Ein-
tauchtiefe 0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75
Giotall -0.05% -0.10% -0.06% -0.01% -0.04% -0.01%
Gotal2 -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%
Clo1 -0.04% -0.09% -0.06% -0.01% -0.03% -0.01%
Cl-2 -0.51% -1.12% -0.70%
G252 -0.68% -1.29% -0.94% 0.11% -0.09% 0.12%
VOr -0.14% -0.28% -0.18% -0.03% -0.12% -0.06%
VGr2 -0.66% -1.28% -0.90% 0.16% -0.04% 0.20%

Tabelle 5: Die relativen Abweichungen der mit TransRay nach den Interpolationen (159) und
(160) berechneten Zweigruppenquerschnitten zu den mit TransRay dreidimensional in der
Feindiskretisierung berechneten Zweigruppenquerschnitten.

Mit MCNP wurden wie beim Multiplikationsfaktor k.. in Abbildung 29 die gemittelten Zwei-
gruppenwirkungsquerschnitte fiir den nach Gleichung (163) homogenisierten Regelstab be-
rechnet. Wie bei k.. war fiir die Zweigruppenquerschnitte der Kurvenverlauf fiir den homoge-
nisierten Regelstab der Grenzfall fiir immer kleiner werdende Zellhéhen. Die Abweichungen
dieser Querschnitte zu den dreidimensional berechneten Querschnitten waren vollig inakzep-
tabel. Es bestitigte sich also, dass die 2D-Ndherung der Homogenisierung fiir den Fall des
eingetauchten Regelstabes die schlechteste der drei Nédherungen ist und nicht angewendet

werden sollte.

In Abbildung 30 sind die {liber die gesamte Zelle gemittelten Querschnitte der thermi-
schen Gruppe Gaps2 und Vo 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 Gaps; sind zwar kaum versetzt, TransRay iiberschitzt allerdings wie gesagt gegen-
tiber MCNP den Einfluss des Absorbers auf den thermischen Absorptionswirkungsquer-
schnitt. Die relativen Abweichungen der TransRay-Werte zu den MCNP-Werten bleiben al-
lerdings unter 3.32 %.
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Abbildung 30: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Absorptions- und Produk-
tionswirkungsquerschnitt gemittelt iber die thermische Gruppe und die gesamte Zelle (Regel-
stabzelle und 8 nichste Nachbarbrennstabzellen, Zellhohe =24 cm). Zum Vergleich die
TransRay-Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (160).

In Abbildung 31 sind die Absorptionswirkungsquerschnitte der schnellen Gruppe Gans1 und
die Abstreuwirkungsquerschnitte 6;_,, zu sehen, die einmal iiber die gesamte und einmal nur
iiber die Regelstabzelle gemittelt wurden. Die {iber die gesamte Zelle gemittelten Querschnitte
verlaufen in diesem MaBstab linear. Wie beim iiber die gesamte Zelle gemittelten thermischen
Absorptionswirkungsquerschnitt in Abbildung 30 verlduft die Kurve fiir den schnellen Ab-
sorptionswirkungsquerschnitt, der nur iiber die Regelstabzelle gemittelt wurde, ebenfalls kon-
vex. Das heif3t, auch hier wiirde eine lineare Interpolation zwischen den zweidimensional be-
rechneten Werten den Einfluss des Absorbers iiberschédtzen. TransRay iiberschétzt gegeniiber
MCNP auch fiir die schnelle Gruppe den Einfluss des Absorbers auf den gemittelten Absorp-
tionswirkungsquerschnitt.

Am deutlichsten ist der konvexe Kurvenverlauf bei der Zellhdhe von 24 cm beim nur
iiber die Regelstabzelle gemittelten Absorptionswirkungsquerschnitt der thermischen Gruppe
(Abbildung 32). Auch hier iiberschitzt TransRay gegeniiber MCNP den Einfluss des Absor-
bers. Die lineare Interpolation nach Gleichung (159) zwischen den mit TransRay zweidimen-
sional berechneten Werten iiberschétzt hier die mit TransRay dreidimensional berechneten

Werte um bis zu 92.5 %.
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Abbildung 31: Absorptionswirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe und Abstreuwirkungs-
querschnitt jeweils liber die gesamte Zelle und nur iiber die Regelstabzelle gemittelt. Zum
Vergleich sind fiir Gaps1 (gesamte Zelle) die TransRay-Werte nach dem Interpolationsmodell
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Abbildung 32: Der mit MCNP und TransRay berechnete Absorptionswirkungsquerschnitt
tiber die thermische Gruppe und nur {iber die Regelstabzelle gemittelt. Die beiden Werte von
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Beim Streuwirkungsquerschnitt innerhalb der thermischen Gruppe in Abb. 33 ist der
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Kurvenverlauf bei den nur iiber die Regelstabzelle gemittelten Werten deutlich konkav.
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Abbildung 33: Streuwirkungsquerschnitt innerhalb der thermischen Gruppe iiber die
gesamte Zelle und nur {iber die Regelstabzelle gemittelt. Zum Vergleich fiir 6,5, (ge-
samte Zelle) die TransRay-Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung
(160). Die MCNP-Werte wurden nach Gleichung (158) berechnet aus den Standard-

ausgaben von MCNP.
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Abbildung 34: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungsquer-
schnitt der schnellen Gruppe gemittelt iiber die gesamte Zelle. Zum Vergleich die TransRay-
Werte nach dem Interpolationsmodell nach Gleichung (160).
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Wie beim Babcock und Wilcox UO, Benchmark in Tabelle 2 und bei der unendlich langen
Brennstabzelle des Druckwasser-Referenzreaktors in Tabelle 4 liegen auch hier beim Produk-
tionswirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe die TransRay-Werte nédher an den MCNP- als
an den HELIOS-Werten (siche Abbildung 34). Die Betrdge der relativen Abweichungen der
TransRay2D-Werte zu den MCNP-Werten liegen unter 0.24 %, die zu den HELIOS-Werten
betragen 0.89 % bzw. 0.80 %. Das ist ungefahr dieselbe GroBenordnung wie in Tabelle 2 und
Tabelle 4.

Mit TransRay wurde die Nédherung (160) auf dieselben Zellhohen (0.1, 1, 10, 24 und
100 cm) angewandt, die mit MCNP betrachtet wurden. Fiir die gemittelten Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte lagen die Betrdge der relativen Abweichungen der interpolierten TransRay-
zu den MCNP-Werten bei Zellhohen von 10 und 24 cm in der Regel unter 2 %. Fiir die Zell-
hohen 0.1 und 100 cm traten allerdings deutlich hohere Abweichungen auf. Bei diesen beiden
Zellhohen war die mit MCNP berechnete Abhingigkeit der gemittelten Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabs in der Regel deutlich nichtlinear. Das
TransRay-Modell mit der Interpolationsvorschrift (160) war also im Vergleich zu MCNP bes-

ser geeignet bei Zellhdhen, bei denen geringere Abweichungen von der Linearitit auftraten.

Aus den Untersuchungen zu den DWR-Brennstabzellen mit teilweise eingetauchtem Regel-

stab lasst sich folgendes Fazit ziehen:

Bei der Zellhdhe von 24 cm, welche ungefahr der Hohe eines Nodes im Programm DYN3D
entspricht, zeigte sich filir das 3D-Problem des eingetauchten Regelstabes, der von den acht
benachbarten Brennstdben umgeben ist, dass die mit TransRay in der Feindiskretisierung
dreidimensional berechneten gemittelten Zweigruppenquerschnitte sehr gut mit der Néhe-
rung (160), die ebenfalls mit TransRay berechnet wurde, iibereinstimmen. Diese Nédherung
war dabei die beste der drei betrachteten. Anhand der TransRay-Ergebnisse ldsst sich also
bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte in der Fein-
diskretisierung in Ort und Energie nach den Vorschriften (147), (148) und (149) nicht not-
wendig ist. Fiir die Querschnittsmittelung kann stattdessen zwischen den zweidimensional
berechneten Werten fiir den gezogenen und den vollstindig eingetauchten Regelstab nach
Vorschrift (160) interpoliert werden. Fiir den Multiplikationsfaktor k.. und fiir die gemittelten
Zweigruppenwirkungsquerschnitte mit Ausnahme von Ga,s» kann in guter Niherung nach
Gleichung (159) linear interpoliert werden. Die Niherung des homogenisierten Regelstabes

nach (163) ist nicht anwendbar.
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Die Unterschiede in den MCNP- und den TransRay-Ergebnissen beim Y4, 2 und %
eingetauchten  Regelstab lassen sich vermutlich im  Wesentlichen auf das
3D-Geometriemodell in TransRay zuriickfiihren. Es wire sinnvoll, fiir den Testfall des einge-
tauchten Regelstabes die Vielgruppenquerschnitte fiir die TransRay-Rechnungen dreidimen-
sional aufzubereiten.

Aus dem Vergleich der TransRay-Interpolation nach Gleichung (160) mit MCNP-
Rechnungen fiir unterschiedliche Zellhdhen (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm) ldsst sich abschitzen,
dass die Interpolation mit zusétzlicher Flusswichtung (160) eine umso bessere Néaherung ist,
je weniger die Abhingigkeit 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.

5.2.3 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 5.2.3.1 wird eine Brennstabzelle mit den
acht nichsten Nachbarbrennstabzellen betrachtet. Der Moderator um den Brennstab der mitt-
leren Brennstabzelle wird dabei in der Hohe nach und nach durch Void ersetzt. In Ab-
schnitt 5.2.3.2 wird eine einzelne Brennstabzelle betrachtet, in der der Moderator um den
Brennstab in der Hohe nach und nach zum einen durch Void und zum anderen durch Modera-
tor mit geringerer Dichte ersetzt wird (10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte).

Der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle und die iiber die Zelle gemittelten Zweigrup-
penquerschnitte werden berechnet und die Abhdngigkeit dieser Grofen von der Hohe des
Voids beziehungsweise des Moderators mit geringerer Dichte um den Brennstab untersucht.
Wie beim Testfall des eingetauchten Regelstabes im vorhergehenden Abschnitt wird insbe-
sondere fiir die Zellh6he von 24 cm die Notwendigkeit einer 3D-Datenautbereitung der Zwei-

gruppenquerschnitte im Vergleich zu den drei Ndherungen aus Abschnitt 5.2.1 bewertet.
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5.2.3.1 Teilweise Void um einen Brennstab mit den 8 nichsten Nachbarbrennstiben
ohne Void

Es wurden analog zum Fall des ein-
getauchten Regelstabes mit HELIOS,
MCNP, TransRay2D und Trans-

. Brennstoff

‘ Hiille

‘ Moderator

() Void

Ray3D die beiden zweidimensiona-

len Probleme berechnet, bei denen

der mittlere Brennstab nur von Mo-
derator und nur von Void umgeben

ist, und mit MCNP und TransRay3D

die dreidimensionalen Probleme, bei Abbildung 35: Brennstab von Void umgeben
denen der Moderator der mittleren mit 8 Nachbarbrennstében.

Brennstabzelle in der Hohe zu Y, Y2

und % durch Void ersetzt wurde. Abbildung 35 zeigt einen horizontalen Querschnitt durch
einen Hohenbereich, in dem der Moderator durch Void ersetzt wurde.

Wie beim Fall des eingetauchten Regelstabes in Abschnitt 5.2.2 wurde die Zellhdhe so
gewihlt, dass der Abstand der Zellrdnder in z-Richtung zur Ebene, in der das Void und der
Moderator aneinandergrenzen, mindestens zirka drei mittlere freie Wegldngen betrégt. Der
kleinste iiber die gesamte Zelle gemittelte totale Wirkungsquerschnitt der zweidimensionalen
Rechnungen ist Gy = 0.4756 cm™ (Gruppe 1: schnelle Gruppe) fiir den Void-Fall, die groB-
te entsprechende dreifache mittlere freie Weglinge also 6.3 cm. Die Hohe der Zelle bei Y4, 4
und ¥ Voidanteil in der mittleren Brennstabzelle wurde wie beim Fall des eingetauchten Re-
gelstabes zu 24 cm gewéhlt.

Zunichst wird die Abhdngigkeit des Multiplikationsfaktors k.. von der relativen Hohe
des Voidbereichs (H;) in der mittleren Brennstabzelle betrachtet. Die Betridge 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 %. Es zeigte sich bei allen Berechnungen
von zweidimensionalen Problemen, dass die k..-Werte der dreidimensionalen Rechnungen mit
TransRay3D immer etwas {liber denen der zweidimensionalen Rechnungen mit TransRay2D
lagen. Hier betragen die relativen Abweichungen der dreidimensional berechneten Werte zu
den zweidimensional berechneten Werten fiir den Fall ohne Void (H.e = 0) 0.195 % und fiir
den Fall mit vollstindigem Voidanteil im Volumenbereich des Moderators der mittleren
Brennstabzelle (H;ej = 1) 0.214 %. Die TransRay3D-Werte fiir H) = %4, Y2 und % liegen fast
auf der Geraden durch die TransRay2D-Werte.
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Fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte liegen die Betrdge der relativen Ab-
weichungen 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-Ndherung (159) mit TransRay linear interpoliert wurden, zu denen, die drei-
dimensional mit TransRay in der feinen Diskretisierung in Ort und Energie nach den Vor-
schriften (147), (148) und (149) 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 der
mittleren Brennstabzelle mit dem Void gemittelt wurden. Fiir die Mittelung wurden dabei die
Fliisse in der mittleren Brennstabzelle aus den Rechnungen fiir die gesamte Zelle (alle 9
Brennstabzellen) verwendet. Fiir Giotali, Gabsi, Und vog (1= 1, 2) liegen die Betrdge der relati-
ven Abweichungen der TransRay-Ergebnisse zu den MCNP-Ergebnissen bei anteiligem Void
unter 2.1 % und bei vollem Voidanteil unter 4.7 %. Die Betrdge der relativen Abweichungen
der Querschnitte, die mit TransRay nach Gleichung (159) linear interpoliertet wurden, zu de-
nen, die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensional berechnet wurden, liegen
fir Giotar2, G152 Und G, 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 (159) linear interpo-
liert wurden, wurden die anderen beiden Ndherungen aus Abschnitt 5.2.1 (Interpolation mit
Flusswichtung (160) und Homogenisierung) nicht betrachtet. Wird die Abhingigkeit der ge-
mittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der relativen Hohe des Voidbereichs be-
trachtet, so liegen also bei der Zellhdhe von 24 cm die Werte dieser Querschnitte mit guter
Néherung alle auf Geraden. Fiir den Fall der Brennstabzelle mit Void, die von 8 Brennstabzel-
len ohne Void umgeben ist, ist demnach eine 3D-Datenaufbereitung nicht notwendig und es
kann im Wesentlichen nach Gleichung (159) linear geometrisch interpoliert werden.

Eine leichte Abweichung von der Linearitdt zeigen die Kurvenverldufe fiir vop
(Abbildung 36) und, wenn nur liber die mittlere Brennstabzelle gemittelt wird, auch fiir voy
(Abbildung 37) und 6,-,. In diesen beiden Abbildungen ist die Abhingigkeit von voy und
vop, von der relativen Hohe des Voidbereichs fiir die Werte gezeigt, die iiber die gesamte Zel-
le (alle 9 Brennstabzellen) und die nur iiber die mittlere Brennstabzelle gemittelt wurden.
Falls, wie in diesen beiden Abbildungen, bei den MCNP-Werten fiir die gemittelten Zwei-
gruppenwirkungsquerschnitte, die sich aus Summen und Quotienten ergeben, wie sie bei der

Querschnittsmittelung in Gleichung (151) auftreten, Fehler mit angegeben werden, so erfolgte

115



die Fehlerabschidtzung nach dem Gauf3schen Fehlerfortpflanzungsgesetz unter der Annahme,

dass die GroBen nicht zueinander korreliert sind.
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Abbildung 36: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungsquer-

schnitt der thermischen Gruppe voy, gemittelt liber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabzellen)
und nur tiber die mittlere Brennstabzelle gemittelt.
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Abbildung 37: Der mit MCNP, HELIOS und TransRay berechnete Produktionswirkungsquer-

schnitt der schnellen Gruppe voy gemittelt tiber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabzellen)
und nur iiber die mittlere Brennstabzelle gemittelt.
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Wie beim Testfall des eingetauchten Regelstabes in Abschnitt 5.2.2 wurde mit MCNP
der Einfluss der Zellhéhe auf den Multiplikationsfaktor k.. und die gemittelten Zweigruppen-
wirkungsquerschnitte untersucht. Daflir wurden zusétzlich die Zellhohen von 10 und 100 cm
betrachtet. Fiir den Multiplikationsfaktor zeigte sich keine Abhdngigkeit von der gewédhlten
Zellhohe. Ein eindeutiger Kurvenverlauf fiir den Multiplikationsfaktor war allerdings wegen
des Fehlers nicht zu erkennen. Der Betrag des relativen 16-Fehlers lag zwar fiir alle betrachte-
ten Zellhdhen unter 0.06 % = 60 pcm, allerdings ist die Anderung im Multiplikationsfaktor
bei zunehmenden Voidanteil auch sehr gering.

Bei den gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitten zeigte sich ebenfalls keine
Abhéngigkeit von der gewidhlten Zellhdhe fiir Giotall, Gabsi, VO£ und VGp. Dies galt sowohl bei
Mittelung tiber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabzellen) als auch bei Mittelung nur iiber die
mittlere Brennstabzelle mit dem Void.

Eine leichte Abweichung von der Linearitit mit zunehmender ZellhShe ist bei Giotar2,
Cabs2, O1—2 und G2, zu sehen. Fiir alle betrachteten Zellhdhen gilt jedoch, dass die Abhén-

gigkeit der gemittelten Zweigruppenquerschnitte in guter Ndherung linear ist.

Fazit aus den Rechnungen zur Brennstabzelle mit Void, die von Brennstabzellen ohne Void

umgeben ist:

Fiir den 3D-Fall der Brennstabzelle mit Void im Moderatorbereich, die von den 8 be-
nachbarten Brennstabzellen ohne Void umgeben ist, zeigte sich eine gute Ubereinstimmung
der Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k.. und die gemittelten Zweigruppenquerschnitte
bei Verwendung der drei Programme HELIOS, MCNP und TransRay.

Bei einer Zellhdhe von 24 cm, welche ungefihr der Hohe eines Nodes im Programm
DYN3D [18] entspricht, ist die Abhédngigkeit der Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der
Hohe des Voidbereichs in sehr guter Naherung linear. Das heifit, 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 in der zentralen Brennstabzelle linear nach
Gleichung (159) interpoliert werden.

Fiir eine Zellhohe von 10 cm ist die Abhédngigkeit der Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte ebenfalls in sehr guter Néherung linear. Dies gilt im Wesentlichen auch fiir eine Zell-
hoéhe von 100 cm. Damit kann abgeschitzt werden, dass fiir den Void-Testfall eine
3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte im Bereich typischer Nodeho-

hen, die in DYN3D verwendet werden, nicht notwendig ist.
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5.2.3.2 Teilweise Void um einen einzelnen Brennstab

Als nichstes 3D-Problem wird ein einzelner Brennstab betrachtet, um den das Moderatorma-
terial in der Hohe nach und nach durch Void ersetzt wird. Somit erhoht sich gegeniiber dem
Void-Testfall im vorangegangenen Abschnitt der relative Anteil des Voids am gesamten Vo-
lumen der Zelle. Bei Verwendung der Reflexionsrandbedingungen (siehe auch Ab-
schnitt 5.2.1) entspricht das Problem der einzelnen Brennstabzelle mit Void einer Anordnung
unendlich vieler Brennstidbe, die in der Hohenschicht, in der der Moderator durch Void ver-
drangt ist, vollstdndig gevoidet sind. Die einzelne Brennstabzelle ist somit der Grenzfall des
Void-Testfalls im vorangegangenen Abschnitt, bei dem keine 3D-Effekte bei den gemittelten
Zweigruppenquerschnitten zu sehen waren. Es wird nun untersucht, ob fiir diesen Grenzfall
3D-Effekte auftreten.

Fiir die einzelne Brennstabzelle wurden analog zum vorangegangenen Abschnitt die
2D-Probleme des nur von Moderator und nur von Void umgebenen Brennstabs mit den drei
Programmen HELIOS, MCNP und TransRay und die 3D-Probleme des zu %, 2 und % in der
Hoéhe durch Void verdridngten Moderators fiir eine Zellhohe von 24 cm mit den beiden Pro-
grammen MCNP und TransRay berechnet. Die Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k..
und die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte dieser drei Programme werden mitein-
ander verglichen und die Abhingigkeit dieser Grof8en von der Hohe des Voidanteils um den
Brennstab untersucht.

Mit MCNP wurden beim 2D-Problem des nur von Void umgebenen Brennstabs nur
die gemittelten Querschnitte Giotal1, Cabsi, O1—1 Und voy der schnellen Gruppe berechnet, da
der Neutronenfluss im thermischen Bereich praktisch gleich Null war. Ein Neutronensplitting
zur Reduzierung der Varianz im thermischen Bereich wurde in MCNP nicht durchgefiihrt.

Die Ergebnisse filir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte, die mit Trans-
Ray in der Feindiskretisierung dreidimensional nach den Mittelungsvorschriften (147), (148)
und (149) berechnet wurden, werden mit den drei Ndherungen aus Abschnitt 5.2.1 verglichen.
Mit TransRay werden die lineare Interpolation (159) und die Interpolation mit zusitzlicher
Flusswichtung (160) betrachtet. Mit HELIOS wird die 2D-Néherung der Homogenisierung
betrachtet, bei der das Void mit dem Moderator nach Gleichung (162) homogenisiert wird.
Dabei entsprechen Y4, Y2 und % relative Hohe des Voidbereichs in der mittleren Brennstabzel-
le einer Dichte von 75, 50 und 25% der eigentlichen Moderatordichte. Da fiir TransRay die
Daten mit HELIOS aufbereitet werden, bei dieser Aufbereitung HELIOS eine vollstindige
Transportrechnung ausfiihrt und die Ergebnisse der 2D-Rechnungen mit HELIOS und Trans-

Ray grundsitzlich sehr gut iibereinstimmen, wurde die dritte Ndherung der Homogenisierung
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gleich mit den HELIOS-Ergebnissen betrachtet und keine zusitzliche TransRay-Rechnung
mit homogenisiertem Moderator ausgefiihrt. Aus dem Vergleich der gemittelten Zweigrup-
penquerschnitte, die zum einen dreidimensional in der Feindiskretisierung und zum anderen
mit den drei Nidherungen berechnet wurden, wird fiir die einzelne Brennstabzelle mit Void die
Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung dieser Querschnitte bewertet.

Wie beim Regelstab-Testfall werden mit MCNP unterschiedliche Zellh6hen betrachtet
(0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm). Analog dienten diese Rechnungen dazu, zum einen die
Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte von der Zellhdhe zu untersuchen und zum anderen abzuschétzen, fiir welche Zellho-
hen eine 3D-Datenaufbereitung notwendig ist. Als Grenzfall immer kleiner werdender Zell-
héhen 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 %.

Zusétzlich wurde mit TransRay ein einzelner Brennstab betrachtet, um den der Mode-
rator in der H6he nach und nach anstelle von Void durch Moderator mit geringerer Dichte
ersetzt wird (10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte). Die Fille des Moderators mit
geringerer Dichte entsprechen eher dem realen Fall einer Dampfblase im Moderatorbereich
der Brennstabzelle. Void ist der Grenzfall, bei dem die Moderatordichte gleich Null ist.

Beim betrachteten Druckwasser-Referenzreaktor hat bei Nominalleistung der Modera-
tor (boriertes 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 Sitti-
gungstemperatur von Wasser bei diesem Druck betrdagt 343.9°C und die Dichte vom Satt-
dampf 0.10018 g/cm’. Das heiBt, bei diesem Druck liegt der Moderator bei den betrachteten
Dichten von 10, 1 und 0.1 % in Form von Dampf vor bei entsprechend hoheren Temperatu-
ren.

Fiir den Multiplikationsfaktor k.. liegen die Betrdge der relativen Abweichungen der
TransRay-Werte zu den MCNP-Werten unter 1.2 % bei bis zu % relativer Hohe des Voids im
Moderatorbereich. Bei vollem Voidanteil liegt die relative Abweichung des TransRay-Werts
zum MCNP-Wert fiir TransRay2D bei 1.4 % und fiir TransRay3D bei 3.2 %. Die Betrdge 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 Void umgeben ist, betrdgt die relative Abweichung des TransRay-

Werts zum HELIOS-Wert fiir TransRay2D -0.0235 % und fiir TransRay3D 1.72 %. Die ent-
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sprechende Abweichung des HELIOS-Werts zum MCNP-Wert liegt beim Brennstab mit Mo-
derator bei -0.13 % und beim Brennstab mit Void bei 1.4 %.

In Abbildung 38 sind die mit HELIOS, MCNP und TransRay berechneten Werte fiir
den Multiplikationsfaktor k.. zu sehen. Die beiden TransRay2D-Werte sind linear interpoliert.
Fiir die Zellhdhe von 24 cm zeigen die MCNP- und TransRay3D-Werte die Abhingigkeit des
Multiplikationsfaktors von der relativen Hohe des Voids im Moderatorbereich der Brennstab-
zelle. Im Gegensatz zum Multiplikationsfaktor fiir den Fall der Brennstabzelle mit Void, die
von den 8 benachbarten Brennstabzellen ohne Void umgeben ist, zeigt sich in Abbildung 38
eine eindeutig nichtlineare Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors vom Voidanteil im Mo-
deratorbereich. In Abbildung 38 sind zusétzlich die HELIOS-Werte fiir die 2D-Probleme an-
gegeben, bei denen der Moderator mit dem Void nach Gleichung (162) homogenisiert wurde.
Die Differenzen zwischen den Ergebnissen des 3D-Problems und der Rechnung mit homoge-

nisiertem Moderator sind durch 3D-Effekte bedingt.
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Abbildung 38: Der Multiplikationsfaktor k.. in Abhingigkeit vom Voidanteil im Moderator-
bereich der Brennstabzelle.

Abbildung 39 zeigt die MCNP-Ergebnisse fiir den Multiplikationsfaktor k.. bei unterschiedli-
chen Zellhéhen (0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm) und fiir den homogenisierten Moderator.
Die Werte aus den Rechnungen fiir die 2D-Fille mit Moderator mit geringerer Dichte wurden
zusitzlich eingetragen. Dabei entsprechen 10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Moderatordichte
einem Voidanteil von 90, 99 und 99.9 %. Im Gegensatz zum Fall der Brennstabzelle mit
Void, die von den 8 benachbarten Brennstabzellen ohne Void umgeben ist, zeigt der Multipli-
kationsfaktor eine Abhdngigkeit von der bis zu 100 cm gewihlten Zellhdhe. Bei einem Voi-

danteil von %, 2 und % erhoht sich in der Regel der Multiplikationsfaktor bei zunehmender
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Zellhohe. Wie beim homogenisierten Regelstab in Abbildung 29 ist der Kurvenverlauf von k..
fiir den nach Gleichung (162) homogenisierten Moderator der Grenzfall fiir immer kleiner

werdende Zellhohen.
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Abbildung 39: Der mit MCNP berechnete Multiplikationsfaktor k.. in Abhéngigkeit vom
Voidanteil im Moderatorbereich der Brennstabzelle fiir unterschiedliche Zellhohen und fir
den homogenisierten Moderator.

Es werden nun die gemittelten Zweigruppenquerschnitte bei der Zellhéhe von 24 cm behan-
delt. Die Betridge 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 Betrige 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 Void umgeben ist, liegen die Betrdge der relativen Abweichungen
der TransRay2D-Werte zu den HELIOS-Werten unter 0.13 %. Dies bestitigt, dass die Trans-
Ray2D- und die HELIOS-Ergebnisse bei den 2D-Problemen in den meisten Féllen sehr gut
ibereinstimmen. Die entsprechenden Betrdge der relativen Abweichungen der TransRay3D-
Werte zu den HELIOS-Werten liegen fiir 6;_,, bei 5 % und fiir die anderen Querschnitte un-
ter 0.71 %. Dies bestitigt die in den meisten Fillen gute Ubereinstimmung von TransRay3D
und HELIOS bei den 2D-Problemen. Die Werte fiir 6, liegen im Bereich von 107 cm'l,
d. h., die absolute Abweichung des TransRay3D-Werts zum HELIOS-Wert ist klein. Da das
Neutronenspektrum mit zunehmendem Void hérter wird, wird der Anteil der Neutronen, die
vom schnellen in den thermischen Energiebereich streuen geringer und 6,_,» konvergiert fast

gegen Null. Die Betridge der relativen Abweichungen der mit HELIOS zu den mit MCNP be-
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rechneten Zweigruppenquerschnitten liegen beim Brennstab nur mit Moderator unter 1.8 %
und beim Brennstab nur mit Void 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 zuriickzufithren. Trotz alledem ist die Ubereinstimmung von
TransRay mit HELIOS sehr gut.

Fiir alle betrachteten Querschnitte liegen also die Betridge der relativen Abweichungen
der TransRay-Werte zu den HELIOS- und MCNP-Werten unter 5.6 %. 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 Zweigruppenquer-
schnitte fiir die Zellhdhe von 24 cm bewertet werden.

Es werden nun die Zweigruppenquerschnitte, die mit den drei Ndherungen aus Ab-
schnitt 5.2.1 berechnet wurden, mit denen verglichen, die mit TransRay3D dreidimensional in
der Feindiskretisierung nach den Mittelungsvorschriften (147), (148) und (149) berechnet
wurden. Tabelle 6 zeigt die relativen Abweichungen der drei Ndherungen zu den mit Trans-
Ray3D berechneten Zweigruppenquerschnitten. Keine Ndherung ist fiir alle Zweigruppen-
querschnitte geeignet. Wird fiir alle betrachteten Voidhohen gefordert, dass der Betrag der
relativen Abweichung maximal 10 % betrdgt, so ist die lineare Interpolation fir Giotaii, Gabsi,
G1-1 und G}, die Interpolation mit Flusswichtung fiir Giotai1, Gabs1 und 61—, und die Homo-

genisierung fiir Giora; Und G-, geeignet.

Lineare Interpolation Interpolation mit Fluss- | Homogenisierter Modera-
(159) wichtung (160) tor nach Gleichung (162)

Rel. Hohe

) 0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75 0.25 0.5 0.75

des Voids
Oiotall 2.18%| 3.87%| 2.88%| 1.88%| 3.37%| 2.40%| 238%| 4.10%| 2.78%
Ototal2 -9.94% 1 -26.25% | -40.55%| -3.78%| -16.17%| -29.82%| -11.46% | -29.20% | -44.32%
Gabs 3.28%| -4.06%| -7.53%| -3.57%| -4.55%| -8.00%| 9.07%| 24.38%| 35.57%
Oabs2 -14.35%] -31.90% | -48.93%| -8.68% | -22.98% | -40.32%| -3.43%]| -11.05%] -21.43%
0151 2.23% 3.93% 2.99% 1.93% 3.44% 2.53% 2.31% 3.91% 2.53%
Gl 401%| 7.80%| 8.84% 032%| -3.91%| -21.57%
0252 -9.69% 1 -25.92% ] -39.99%| -3.50%] -15.76%| -29.12%] -11.92%] -30.28% | -45.83%
VOr -8.23% | -12.43% | -18.19%]| -8.53%] -12.92%] -18.66% 6.07% | 20.10%] 32.96%
VOr)o -16.60% | -35.38% | -54.20%| -10.85%| -26.45% | -45.79%| -0.78% | -5.49%] -15.63%

Tabelle 6: Die relativen Abweichungen der Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay nach
den Interpolationen (159) und (160) und mit HELIOS fiir den homogenisierten Moderator
berechnet wurden, zu denen, die mit TransRay dreidimensional in der Feindiskretisierung
berechnet wurden.
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Das heif3t, unter dieser Forderung ist fiir den hier betrachteten Void-Testfall die ungeeignetste
der drei Ndherungen die der Homogenisierung, die nach Abschnitt 5.2.1 {iblicherweise als
einfache Niherung angewandt wird, wenn nur die Dichte des Moderators abhidngig von der
vertikalen Richtung ist. Die bessere Eignung der linearen Interpolation besagt allerdings nur,
dass die Abhdngigkeit der Querschnitte der schnellen Gruppe Giotail, Gabsi, O1—1 und G, von
der Hohe des Voids im Wesentlichen (Betrag der relativen Abweichung unter 10 %) linear
verlduft. Fiir die Querschnitte der thermischen Gruppe ist die Interpolation mit Flusswichtung
immer besser als die lineare Interpolation. Wird allerdings eine Nidherung als inakzeptabel
definiert, wenn fiir mindestens eine Voidhohe die relative Abweichung groBer als 25 % ist, so
sind bei allen betrachteten Querschnitten der thermischen Gruppe die beiden Interpolationen
inakzeptabel und fiir G,p5» und VG, ist nur die Ndherung der Homogenisierung akzeptabel.

Die Querschnitte, deren relativen Abweichungen aus Tabelle 6 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
dreidimensional (TransRay3D in der Feindiskretisierung und MCNP) und die nach den drei
Néherungen berechneten Querschnitte. Die Abbildungen veranschaulichen die Abhidngigkeit
der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der relativen Hohe des Voidbereichs und die
Eignung der Néherungen.

Die TransRay-Ergebnisse fiir die gemittelten Querschnitte der schnellen Gruppe Giotall
und G-, zeigen in guter Niherung einen linearen Verlauf {iber der Héhe des Voidbereichs
(relative Abweichung zur linearen Interpolation in Tabelle 6 zwischen 2 und 4 %). Der lineare
Verlauf wird durch MCNP in guter Ndherung bestdtigt. Da die Kurvenverldufe der beiden
Querschnitte qualitativ gleich sind und ¢;_,; mit MCNP aus Gioa1 nach Gleichung (158) be-
rechnet wird, werden nur die Kurven fiir Gai1 gezeigt (Abbildung 40).

Die mit TransRay3D in der Feindiskretisierung dreidimensional berechneten Kurven
fiir den gemittelten Absorptionsquerschnitt der schnellen Gruppe Gans1 und den gemittelten
Streuquerschnitt 6, verlaufen wie gesagt in grober Ndherung ebenfalls linear (Abbildung
41 und Abbildung 42). Die Abweichungen der Néherung der Homogenisierung zu diesen
TransRay3D-Werten sind in beiden Abbildungen deutlich zu sehen.

Die Werte fiir voy hingegen zeigen einen eindeutig nichtlinearen Verlauf (Abbildung
43). Wie bei 6,051 werden die Werte fiir voy, die mit TransRay3D und MCNP dreidimensio-
nal berechnet wurden, durch die Ndherung der Homogenisierung iiberschétzt und durch die
beiden Interpolationen unterschitzt. Alle drei Ndaherungen weichen deutlich von der Trans-

Ray3D- bzw. MCNP-Kurve ab.
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Abbildung 40: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte totale Wirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe Gioann in Abhén-
gigkeit von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der drei
Néherungen gegeben (Ndherung mit nach (162) homogenisiertem Moderator, Interpolation
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Abbildung 41: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte Absorptionsquerschnitt der schnellen Gruppe Gaps1 in Abhéngigkeit
von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der drei Nédherun-
gen gegeben (Ndherung mit nach (162) homogenisiertem Moderator, Interpolation mit Fluss-
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Abbildung 42: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte Streuquerschnitt 6;_,, in Abhédngigkeit von der relativen Hohe des
Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven von zwei Néherungen gegeben (Ndherung mit
nach (162) homogenisiertem Moderator und die lineare Interpolation (159)).
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Abbildung 43: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte Produktionswirkungsquerschnitt der schnellen Gruppe voy in Ab-
héngigkeit von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der drei

Naherungen gegeben (Ndherung mit nach (162) homogenisiertem Moderator, Interpolation
mit Flusswichtung (160) und lineare Interpolation (159)).
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Bei den gemittelten Querschnitten der thermischen Gruppe Giota2, Gabs2, G2—2, Und VO zeigen
sich eindeutig nichtlineare Verldufe. Die TransRay3D-Kurven fiir diese vier Querschnitte
unterscheiden sich qualitativ nicht wesentlich. Dies gilt ebenfalls fiir die MCNP-Kurven und
die Kurven der beiden Interpolationen (159) und (160). Nur die Ndherung der Homogenisie-
rung verlauft fiir Gz und 6,5, qualitativ deutlich anders als fiir Gaps2 und Vo).

Da die fiinf Kurvenverldufe der beiden Querschnitte G2 Und G252 jeweils qualitativ
sehr dhnlich sind und 6,-,, mit MCNP aus G2 nach Gleichung (158) berechnet wird, wer-
den nur die Kurven fiir Gy gezeigt (Abbildung 44). In Abbildung 45 und Abbildung 46 ist
zu sehen, dass fiir 6,55 und Vo die Homogenisierung die beste der drei Naherungen ist.

Exemplarisch sind in Abbildung 44 und Abbildung 45 zum Vergleich die linearen
Kurvenverlaufe fiir Gz Und Gaps2 aus dem vorangegangenen Abschnitt eingetragen, die mit
TransRay3D in der Feindiskretisierung dreidimensional berechnet wurden. Das heift die
Werte einmal gemittelt iiber alle 9 Brennstabzellen und einmal nur gemittelt iiber die mittlere
der 9 Brennstabzellen mit dem Void (VZ = Voidzelle). Deutlich sind die Unterschiede zu den
Querschnitten zu sehen, die mit TransRay3D in der Feindiskretisierung bzw. mit MCNP {iber

die einzelne Brennstabzelle mit Void gemittelt wurden.

F‘g 0.8
o)
N
I
o
& 0.6
——TransRay3D
0.4 + +MCNP

—4—HELIOS (homogenisierter Moderator)
—— TransRay2D+3D (Interpolation mit Flusswichtung)
0.2 1 TransRay2D (lineare Interpolation)
—=—TransRay3D (9 Brennstabzellen)

—=— TransRay3D (9 Brennstabzellen nur VZ)
0 T T T

0 0.25 0.5 0.75 1

Relative Hohe des Voidbereichs

Abbildung 44: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte totale Wirkungsquerschnitt der thermischen Gruppe Giaz in Ab-
hiangigkeit von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der drei
Néherungen und die TransRay3D-Werte fiir die Brennstabzelle mit den 8 ndchsten Nachbarn
aus Abschnitt 5.2.3.1 gegeben, gemittelt iiber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabzellen) und
nur iiber die mittlere Brennstabzelle (VZ = Voidzelle).
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Abbildung 45: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte Absorptionsquerschnitt der thermischen Gruppe Gaps2 in Abhéngig-
keit von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der drei Nihe-
rungen und die TransRay3D-Werte fiir die Brennstabzelle mit den 8 nédchsten Nachbarn aus
Abschnitt 5.2.3.1 gegeben, gemittelt {iber die gesamte Zelle (alle 9 Brennstabzellen) und nur
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Abbildung 46: Der mit TransRay3D in der Feindiskretisierung und mit MCNP dreidimensio-
nal berechnete gemittelte Produktionswirkungsquerschnitt der thermischen Gruppe voyp in
Abhingigkeit von der relativen Hohe des Voidbereichs. Zum Vergleich sind die Kurven der
drei Nédherungen gegeben (Néherung mit nach (162) homogenisiertem Moderator, Interpolati-
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on mit Flusswichtung (160) und lineare Interpolation (159)).
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Wie in den beiden vorangehenden Abschnitten wurde mit MCNP der Einfluss der Zellhche
auf die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte untersucht. Dafiir wurden wiederum
Zellhohen bis zu 100 cm betrachtet: 0.1, 1, 10, 24, 50, 75 und 100 cm. Im Gegensatz zum Fall
der Brennstabzelle mit Void, die von den 8 benachbarten Brennstabzellen ohne Void umge-
ben ist, zeigen alle betrachteten gemittelten Zweigruppenquerschnitte eine Abhingigkeit von
der Zellhohe. Dabei ist es in der Regel so, dass die fiir Zellrechnungen oft verwendete lineare
Interpolation fiir die Querschnittsmittelung nach Gleichung (159) zwischen den zweidimensi-
onal berechneten Werten fiir die beiden 2D-Fille nur mit Moderator und nur mit Void im
Moderatorbereich der Brennstabzelle die Werte der 3D-Fille (74, /2 und % relative Hohe des
Voidbereichs) unterschétzen wiirde.

Wie die lineare Interpolation (159) ist die einfache 2D-Nidherung, bei der der Modera-
tor nach Gleichung (162) homogenisiert wird, unabhingig von der Zellhohe. Aufgrund der
deutlichen Abhdngigkeit der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Zellh6he ist somit
auch diese Homogenisierung grundséatzlich ungeeignet.

Die einzige der drei Ndherungen, die die Zellhohe beriicksichtigt, ist die Interpolation
mit Flusswichtung (160). Dies geschieht, indem eine zusétzliche 3D-Rechung in Grobdiskre-
tisierung (zwei Volumina und zwei Gruppen) durchgefiihrt wird. Mit TransRay wurde diese
Interpolation auf dieselben Zellhhen angewandt, die mit MCNP betrachtet wurden. Die Be-
trage der relativen Abweichungen dieser interpolierten Werte zu den mit MCNP dreidimensi-
onal berechneten Zweigruppenquerschnitte waren zum Teil sehr gro3. Im Vergleich zu den
MCNP-Werten wurde mit diesem Interpolationsmodell die nichtlineare Abhangigkeit der ge-
mittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Voidbereichs schlecht oder gar nicht
wiedergegeben. Das heift, auch fiir diese Ndherung konnte abgeschitzt werden, dass sie un-
zureichend ist.

Es wird nun im Vergleich zum Void-Fall die Variante betrachtet, dass der Moderator
um den Brennstab in der Hohe nach und nach anstelle von Void durch Moderator mit geringe-
rer Dichte ersetzt wird (10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte). Fiir eine Zellhdhe von
24 cm wurden analog zum Void-Testfall mit MCNP und TransRay3D die 3D-Fille unter-
sucht, bei denen der Moderator zu %, 2 und % in der Hohe durch Moderator mit geringerer
Dichte verdrangt ist. Die 2D-Fille, bei denen der Brennstab nur von Moderator mit geringerer
Dichte umgeben ist, wurden dreidimensional mit MCNP und TransRay3D und zweidimensi-
onal mit HELIOS und TransRay2D berechnet. Die Betrdge der relativen Abweichungen der
TransRay-Ergebnisse zu den HELIOS-Ergebnissen liegen unter 4 %, die der TransRay-
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Ergebnisse zu den MCNP-Ergebnissen unter 8 %. Dabei sind fiir alle Testfdlle mit reduzierter
Moderatordichte die Abweichungen fast ausnahmslos am groBten, wenn der Brennstab voll-
stindig von Moderator mit geringerer Dichte umgeben ist. Grundsitzlich ist die Uberein-
stimmung der drei Programme also gut.

Die Abhingigkeit des Multiplikationsfaktors und der gemittelten Zweigruppenwir-
kungsquerschnitte von der Hohe des Bereichs mit Moderator mit geringerer Dichte entspricht
in allen Fillen qualitativ der Abhdngigkeit dieser GroBlen von der Hohe des Voidbereichs
beim Void-Testfall. Bei bis zu 75 % Anteil an Moderator mit geringerer Dichte bzw. 75 %
Anteil an Void zeigten die Werte auch quantitativ im Wesentlichen keine groflen Unterschie-
de. Beim Brennstab, der nur von Moderator geringerer Dichte bzw. nur von Void umgeben
ist, zeigten sich groflere Unterschiede. In Tabelle 7 sind die TransRay2D-Werte fiir alle be-
trachteten Moderatordichten (100 %, 10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte) und den
Void-Fall dargestellt. Mit abnehmender Moderatordichte fallen der Multiplikationsfaktor und
alle Zweigruppenquerschnitte stetig (Ausnahme: 6,-,; = 0). Die starkste absolute Abnahme in

Tabelle 7 ist dabei immer beim Schritt von 100 % auf 10 % Moderatordichte.

100 % Dichte 10 % Dichte 1 % Dichte 0.1 % Dichte Void

Ke. 1.0701E+00 6.8359E-01 5.0339E-01 4.8034E-01 4.7758E-01
Giotall 5.1171E-01 2.1637E-01 1.8763E-01 1.8520E-01 1.8495E-01
G | 1.1591E+00 2.5100E-01 1.7618E-01 1.6873E-01 1.6650E-01
Oabsl 8.9840E-03 5.2415E-03 3.3790E-03 3.0894E-03 3.0557E-03
Cubs2 5.8946E-02 2.3440E-02 1.3108E-02 1.1536E-02 9.7226E-03
0151 4.8528E-01 2.1036E-01 1.8424E-01 1.8211E-01 1.8189E-01
O1-2 1.7444E-02 7.6600E-04 9.7185E-06 3.3178E-07 1.2081E-09
0251 0 0 0 0 0

02— 1.1002E+00 2.2756E-01 1.6307E-01 1.5719E-01 1.5677E-01
VOt 4.9501E-03 2.9560E-03 1.6941E-03 1.4849E-03 1.4605E-03
VOi2 7.8850E-02 3.5263E-02 1.7563E-02 1.4729E-02 1.0921E-02

Tabelle 7: Mit TransRay2D berechnete Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. und die gemit-
telten Zweigruppenquerschnitte beim 2D-Fall des nur von Void bzw. Moderator
(100 %, 10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte) umgebenen Brennstabes.

Fir die Variante des Moderators mit geringerer Dichte wurde die Notwendigkeit einer
3D-Datenaufbereitung anhand eines Vergleichs der 3D-Rechnungen zu den drei Néherungen
aus Abschnitt 5.2.1 nicht untersucht. Aufgrund der qualitativ und zum groB3en Teil auch quan-
titativ guten Ubereinstimmung dieser Variante zu der Variante mit Void ist folgendes fiir die

drei Ndherungen zu erwarten:
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1)

2)

3)

Die lineare Interpolation (159) der Zweigruppenquerschnitte ist die geradlinige Verbin-
dung des Wertes in der Spalte fiir 100 % Dichte in Tabelle 7 mit dem entsprechenden
Wert des betrachteten Falls (10 %, 1 %, 0.1 % Dichte oder Void). Da jeweils zwischen
diesen beiden Werten die 3D-Kurvenverldufe, die die Abhéingigkeit der Zweigruppen-
querschnitte von der Hohe des Bereichs mit Void bzw. mit Moderator mit geringerer
Dichte beschreiben, qualitativ gleich sind, gelten fiir den Fall des Moderators mit gerin-

gerer Dichte qualitativ dieselben Aussagen wie fiir den Void-Fall.

Bei der Interpolation mit Flusswichtung (160) wird mit den Werten aus der Spalte fiir
100 % Dichte in Tabelle 7 und mit den Werten der Spalte des jeweils betrachteten Falls
eine zusdtzliche 3D-Rechnung in Grobdiskretisierung (2 Volumina, 2 Gruppen) ausge-
fiihrt. Da die stirkste absolute Abnahme der Querschnitte in Tabelle 7 beim Schritt von
100 % auf 10 % Moderatordichte ist, ist zu erwarten, dass sich auch diese Interpolation

bei den Fallen mit geringerer Moderatordichte verhélt wie beim Void-Fall.

Beim Void-Testfall betrdgt die Dichte des nach Gleichung (162) homogenisierten Mode-
rators bei %, /2 und % relativer Voidhdhe 75, 50 und 25 % der eigentlichen Dichte. Fiir
die Fille, bei denen der Moderator durch Moderator mit 10 %, 1 %, und 0.1 % der ei-
gentlichen Dichte verdrangt wird, betragen die entsprechenden Dichten des homogeni-
sierten 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-Nidherung der Homogenisierung fiir die Fille mit 1 % und 0.1 % Moderatordichte
kaum Unterschiede und fiir den Fall mit 10 % Moderatordichte keine signifikanten Un-

terschiede gegeniiber dem Void-Fall auftreten.

Wie fiir die einzelne Brennstabzelle, deren Moderator in der Hohe durch Void verdringt wird,

wurde mit MCNP fiir die einzelne Brennstabzelle, deren Moderator in der Hohe durch Mode-

rator mit 1% der eigentlichen Dichte verdrangt wird, der Einfluss der Zellhohe auf den Multi-

plikationsfaktor k.. und die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte untersucht. Dafiir

wurden dieselben Zellhohen betrachtet wie beim Void-Testfall. Wie bereits fiir die Zellhohe

von 24 cm in diesem Abschnitt erwidhnt wurde, entsprach auch fiir die anderen Zellhéhen die

Abhéngigkeit des Multiplikationsfaktors und der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von

der Hohe des Bereichs mit Moderator mit 1 % der eigentlichen Dichte qualitativ der Abhén-

gigkeit dieser GroBen von der Hohe des Voidbereichs. Demnach ist wie beim Void-Testfall

zu erwarten, dass beim Fall des Moderators mit 1% der eigentlichen Dichte die drei Ndherun-

gen fiir Zellh6hen bis 100 cm grundsétzlich ungeeignet sind.
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Es lasst sich folgendes Fazit aus den Rechnungen zur einzelnen Voidzelle ziehen:

1) Beim Testfall der einzelnen Brennstabzelle, in der der Moderator in der Hohe nach
und nach durch Void verdriangt wird, wurden fiir eine Zellhdhe von 24 cm, welche eine ty-
pische Nodehdhe im Code DYN3D ist, die Zweigruppenquerschnitte, die mit TransRay in
der Feindiskretisierung dreidimensional berechnet wurden, mit den drei Ndherungen der
linearen Interpolation, der Interpolation mit Flusswichtung und der Homogenisierung ver-
glichen. Dieser Vergleich zeigt, dass alle drei Ndherungen unzureichend sind und stattdes-
sen eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenquerschnitte notwendig ist.

2) Die mit MCNP berechneten Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. und fiir alle be-
trachteten gemittelten Zweigruppenquerschnitte zeigen eine Abhingigkeit von der bis zu
100 cm gewdhlten Zellhohe. Es wurde abgeschitzt, dass fiir Zellhéhen bis 100 cm und da-
mit fiir typische Nodeh6hen in DYN3D, eine 3D-Datenaufbereitung notwendig ist.

3) Fiir eine Zellhdhe von 24 cm war die Abhéingigkeit des Multiplikationsfaktors und der
gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Bereichs mit Moderator geringerer
Dichte (10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Dichte) qualitativ gleich der Abhingigkeit dieser
Groflen von der Hohe des Voidbereichs beim Void-Testfall. Es wurde abgeschitzt, dass
wie beim Fall mit Void eine 3D-Datenaufbereitung bei den Féllen mit geringerer Modera-
tordichte, bei der der Moderator in Form von Dampf vorliegt, notwendig ist.

4) Bei allen Fillen, in denen der Moderator in der Hohe durch Moderator geringerer
Dichte (10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Dichte) bzw. durch Void verdringt wird, ist die
Abhidngigkeit des Multiplikationsfaktors bzw. der gemittelten Zweigruppenquerschnitte
von der Zellhohe qualitativ gleich. Fiir den Fall, dass der Moderator in der Hohe durch
Moderator mit 1 % der eigentlichen Dichte verdringt wird, wurde wie beim Void-Testfall
abgeschitzt, dass eine 3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenquerschnitte fiir Zellh6hen

bis 100 cm notwendig ist.

Allgemein bedeutet dies, dass fiir Phasengrenzflachen iiber einen grofleren Bereich des Reak-

tors eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte notwendig sein kann.
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6 Zusammenfassung

In der Einleitung wurde die klassische deterministische Neutronentransportberechnung des
gesamten Reaktorkerns beschrieben und in drei Stufen eingeteilt. Falls ausschlieBlich Grup-
pendaten verwendet werden, so werden in der Stufe 1 die Vielgruppendaten fiir alle Energie-
gruppen erzeugt, in der Stufe 2 werden aus den Vielgruppendaten mit den Zellcodes Wenig-
gruppendaten berechnet und in Stufe 3 wird mit den Weniggruppendaten die Neutronenfeld-
berechnung liber einem groben Raumgitter fiir den gesamten Reaktorkern ausgefiihrt.

In der zweiten Stufe erfolgt die Berechnung der Weniggruppendaten fiir Reaktorcodes,
mit denen konventionelle thermische Reaktoren berechnet werden, standardmiBig mit
2D-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-Datenautbereitung von Wenig-
gruppendaten (Zweigruppenwirkungsquerschnitten) zu bewerten. Aus dieser Zielstellung
wurden in der Einleitung die zwei Aufgaben fiir diese Arbeit formuliert:

a. Entwicklung eines 2D/3D-Zellcodes zur Berechnung des Neutronentransports
in Anordnungen von Brennelementzellen unter Verwendung der Methode der
ErststoBwahrscheinlichkeiten, die mit der Ray-Tracing-Methode berechnet
werden.

b. Bewertung der Notwendigkeit einer dreidimensionalen Datenaufbereitung ge-
mittelter Zweigruppenwirkungsquerschnitte fiir Reaktorcodes mit dem entwi-

ckelten Zellcode fiir ausgesuchte 3D-Falle.

Beziiglich der ersten Aufgabe wurde der 2D/3D-Zellcode TransRay geschrieben und verifi-
ziert. Dazu wurde zundchst die integrale Transportmethode der StoBwahrscheinlichkeiten, die
mit der Ray-Tracing-Methode berechnet werden, im Zwei- und Dreidimensionalen mathema-
tisch formuliert. Die 2D- und die 3D-Formulierung wurden dquivalent gewihlt, so dass die
2D- und 3D-Rechnungen mit TransRay auf einem moglichst einheitlichen Algorithmus ver-
glichen werden konnten. Diese Algorithmen zur Berechnung des Neutronenfeldes einschliel3-
lich der Anwendung, effektive Gruppenwirkungsquerschnitte zu berechnen, wurden in Kapi-
tel 2 mathematisch formuliert.

Nach diesen formulierten Berechnungsmethoden wurden numerische Losungsverfah-
ren erstellt und die Algorithmen in der Programmiersprache FORTRAN in das Neutronen-
transportprogramm TransRay implementiert. In Kapitel 3 wurden kurz die Datenaufbereitung,

die Geometrieeingabe und das Ray-Tracing in TransRay beschrieben. Weiterhin wurden die

132



Funktionen der entscheidenden Prozeduren von TransRay, ihre Struktur innerhalb von Trans-
Ray und der Ablauf der duleren Iteration in TransRay, welche nach der inversen Potenzme-
thode erfolgt, anhand eines Flussdiagramms beschrieben.

In allen untersuchten Fillen wurden der Multiplikationsfaktor k.. der Zelle und die i-
ber die Zelle gemittelten makroskopischen Zweigruppenwirkungsquerschnitte der schnellen
und thermischen Gruppe berechnet, und zwar der totale, die Absorptions-, Streu- und Produk-
tionsquerschnitte. Die Gruppengrenze wurde bei 3.9279 eV gewihlt. Die Ergebnisse fiir die
gemittelten Zweigruppenquerschnitte sind selbstverstindlich abhidngig von der Wahl der
Gruppengrenze. Diese Abhédngigkeit wurde nicht untersucht.

Alle Fille wurden mit den drei Programmen HELIOS [51], MCNP [7] und TransRay
berechnet. 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
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,)
Kritikalitits-Benchmarks tliberpriift. Anschlieend wurde TransRay im Vergleich zu den Pro-
grammen HELIOS und MCNP an diesem Benchmark verifiziert. Unter anderem wurden da-
fiir unterschiedliche Datensitze 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 groBen Flussgradienten gibt, wie zum Beispiel
bei den spiter betrachteten Féllen mit Absorbern oder mit Voidbereichen, zeigten sich schon
deutliche Unterschiede in den TransRay-Ergebnissen bei Verwendung unterschiedlicher Da-
tensidtze makroskopischer Gruppenwirkungsquerschnitte. Mit dem HELIOS-Datensatz, der
nach Variante B2 in Abbildung 9 erzeugt wurde, stimmten die TransRay-Ergebnisse am bes-
ten mit denen von HELIOS und MCNP iiberein. Diese Ubereinstimmung, die sehr gut war,
war notwendig dafiir, dass in dem folgenden Kapitel 5 der Unterschied zwischen den Nihe-
rungen und einer 3D-Aufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte untersucht werden
konnte. Denn erst durch den Abgleich der Datenbasis war sicher, dass ein solcher Unterschied
nicht durch ungleiche Gruppendaten der Transportprogramme vorgetduscht wird, sondern
wirklich eine Folge eines 3D-Effektes ist. Von den drei Datensédtzen war dafiir der nach Vari-
ante B2 besonders gut geeignet. Dieser Datensatz wurde fiir alle folgenden TransRay-
Rechnungen in dieser Arbeit verwendet. Damit beruhten die TransRay- und HELIOS-

Rechnungen auf einer einheitlichen Datengrundlage.
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Fiir alle weiteren Rechnungen wurden die Daten derselben Kernkonfiguration eines
Druckwasserreferenzreaktors gewihlt. Zuerst wurde das 2D-Problem der unendlich langen
Brennstabzelle betrachtet. Auch bei diesem 2D-Problem stimmten die Ergebnisse von Trans-
Ray2D und TransRay3D sehr gut iiberein und TransRay stimmte sehr gut mit HELIOS und
MCNP iiberein. Fazit dieser Verifikation von TransRay war, dass TransRay und die verwen-
dete 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 zu bewerten. Es wurden die 3D-Probleme eines eingetauchten Regelstabs und einer
Brennstabzelle mit einer ,,Dampfblase® im Moderatorgebiet behandelt. Die Ergebnisse der
drei Programme HELIOS, MCNP und TransRay stimmten auch hier im Wesentlichen gut bis
sehr gut iiberein. Die Abhdngigkeit des Multiplikationsfaktors k.. und der gemittelten Zwei-
gruppenwirkungsquerschnitte von der Eintauchtiefe des Regelstabes beziehungsweise von der
Hohe der Dampfblase um den Brennstab wurden untersucht. Die Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte, die mit TransRay in der Feindiskretisierung nach den Mittelungsvorschriften (147),
(148) und (149) dreidimensional berechnet wurden, wurden mit denen iiblicher Ndherungen
verglichen. Aus diesem Vergleich wurde die Notwendigkeit einer 3D-Aufbereitung gemittel-
ter Zweigruppenwirkungsquerschnitte bewertet.

Fiir die dreidimensionalen Rechnungen wurden an allen Rédndern der Zelle Reflexions-
randbedingungen angenommen. Dies ist in axialer Richtung eine unrealistische Bedingung,
insbesondere fiir den eingetauchten Regelstab. Beim Void-Testfall entsprechen die Reflexi-
onsrandbedingungen an den Réndern in z-Richtung der unendlichen Fortsetzung von
Voidblasen in z-Richtung. Die in dieser Arbeit zu untersuchende Frage war jedoch, wie sich
die gemittelten Zweigruppenquerschnitte unterscheiden, wenn sie dreidimensional oder durch
die tiblichen 2D-Néherungen berechnet werden. Bei der Verwendung von Reflexionsrandbe-
dingungen konnen die entscheidenden Tendenzen in den Unterschieden erkannt werden.

Weiterhin musste fiir die 3D-Rechnungen mit TransRay die dreidimensionale Zelle
geeignet in Teilvolumina unterteilt werden. In jedem Teilvolumen wurden dabei Wirkungs-
querschnitte angenommen, die mit HELIOS zweidimensional erzeugt wurden. Bei diesem
Modell wurde also die dreidimensionale Geometrie der Zelle beriicksichtigt. Allerdings ist
dieses 3D-Geometriemodell in TransRay nur eine Ndherung, da bei der zweidimensionalen
Erzeugung der Querschnitte mit HELIOS die vertikalen Heterogenititen in der Zelle nicht

beriicksichtigt werden konnten.
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Drei Niaherungen fiir die gemittelten Zweigruppenwirkungsquerschnitte wurden ver-
wendet: Die lineare Interpolation (159), die Interpolation mit zusdtzlicher Flusswich-
tung (160) und die Homogenisierung. Die lineare Interpolation ist die einfachste 2D-Né&he-
rung, bei der zwischen den zweidimensional berechneten Werten des gezogenen und des voll-
stindig 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.
Diese Fliisse wurden mit TransRay in Grobdiskretisierung (2 Volumina und 2 Energiegrup-
pen) dreidimensional berechnet. Diese Naherung ist daher keine reine 2D-Niherung. Sie
konnte nur mit TransRay und nicht mit HELIOS und MCNP ausgefiihrt werden. Die Homo-
genisierung ist eine 2D-Néherung, bei der der Regelstab nach Gleichung (163) bzw. das Void
mit dem Moderator nach Gleichung (162) homogenisiert wurde.

Als 3D-Probleme wurden folgende Anordnungen von Brennelementzellen untersucht:
Als erstes Modell wurde ein eingetauchter Regelstab mit unterschiedlichen Eintauchtiefen
betrachtet, der von 8 Nachbarbrennstiben umgeben ist. Bei der Zellhéhe von 24 cm, welche
ungefdhr der Hohe eines Nodes im Programm DYN3D [18] entspricht, zeigte sich bei diesem
3D-Problem, dass die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensional berechneten
gemittelten Zweigruppenquerschnitte sehr gut mit der Néherung der Interpolation mit Fluss-
wichtung (160) tibereinstimmten. Diese Néherung war die beste der drei betrachteten. Anhand
der TransRay-Ergebnisse lésst sich also bewerten, dass eine 3D-Datenaufbereitung gemittelter
Zweigruppenquerschnitte in der Feindiskretisierung in Ort und Energie nach den Vorschrif-
ten (147), (148) und (149) nicht notwendig ist. Fiir die Querschnittsmittelung kann stattdessen
zwischen den zweidimensional berechneten Werten fiir den gezogenen und den vollstindig
eingetauchten Regelstab nach Vorschrift (160) interpoliert werden. Fiir den Multiplikations-
faktor k.. und fiir die Zweigruppenquerschnitte mit Ausnahme des gemittelten Absorptions-
wirkungsquerschnitts der thermischen Gruppe Gabs kann in guter Ndherung nach Gleichung
(159) linear interpoliert werden. Die Néherung des homogenisierten Regelstabes nach (163)
ist nicht anwendbar.

Die Unterschiede in den MCNP- und den TransRay-Ergebnissen beim eingetauchten
Regelstab lassen sich vermutlich im Wesentlichen auf das 3D-Geometriemodell in TransRay
zuriickfiihren. Es wére sinnvoll, fiir den Testfall des eingetauchten Regelstabes die Vielgrup-
penquerschnitte flir die TransRay-Rechnungen dreidimensional aufzubereiten.

Aus dem Vergleich der TransRay-Interpolation nach Gleichung (160) mit MCNP-
Rechnungen fiir unterschiedliche Zellhdhen (0.1, 1, 10, 24 und 100 cm) lieB sich abschitzen,
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dass die Interpolation mit zusdtzlicher Flusswichtung (160) eine umso bessere Ndherung ist,
je weniger die Abhdngigkeit 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.

Als zweites Modell wurde eine Brennstabzelle untersucht, in der der Moderator in der
Hoéhe nach und nach durch Void ersetzt wird als Modell fiir eine Dampfblase im Moderator-
bereich. Fiir das zweite Modell wurden zwei Félle behandelt: Als erster Void-Testfall wurde
eine Brennstabzelle mit Void untersucht, die von 8 Brennstabzellen ohne Void umgeben ist.
Als zweiter Void-Testfall wurde eine einzelne Brennstabzelle mit Void untersucht. Bei beiden
Testfillen zeigte sich eine gute bis sehr gute Ubereinstimmung der Ergebnisse fiir den Multi-
plikationsfaktor k.. und die gemittelten Zweigruppenquerschnitte bei Verwendung der drei
Programme HELIOS, MCNP und TransRay.

Beim ersten Void-Testfall war bei einer Zellhohe von 24 cm die Abhdngigkeit der
Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der Hohe des Voidbereichs in sehr guter Ndherung
linear. Das heifit, 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 in
der zentralen Brennstabzelle linear nach Gleichung (159) interpoliert werden.

Fiir eine Zellhohe von 10 cm ist die Abhédngigkeit der Zweigruppenwirkungsquer-
schnitte ebenfalls in sehr guter Ndherung linear. Dies gilt im Wesentlichen auch fiir eine Zell-
héhe von 100 cm. Damit konnte abgeschitzt werden, dass fiir diesen Void-Testfall eine
3D-Datenaufbereitung der Zweigruppenwirkungsquerschnitte im Bereich typischer Nodeho-
hen in DYN3D nicht notwendig ist.

Beim zweiten Void-Testfall wurde eine einzelne Brennstabzelle mit Void untersucht.
Somit erhohte sich gegeniiber dem ersten Void-Testfall der relative Anteil des Voids am ge-
samten Volumen der Zelle. Bei Verwendung der Reflexionsrandbedingungen entsprach dieses
Problem der einzelnen Brennstabzelle mit Void einer Anordnung unendlich vieler Brennsté-
be, die in der Hohenschicht, in der der Moderator durch Void verdringt ist, vollstindig gevoi-
det sind. Die einzelne Brennstabzelle ist somit der Grenzfall des ersten Void-Testfalls, bei
dem keine 3D-Effekte bei den gemittelten Zweigruppenquerschnitten zu sehen waren. Fiir die
einzelne Brennstabzelle wurde zuséitzlich die Variante untersucht, dass der Moderator in der
Hohe nach und nach anstelle von Void durch Moderator mit geringerer Dichte ersetzt wurde

(10 %, 1 % und 0.1 % der eigentlichen Dichte). Beim betrachteten Druckwasserreferenzreak-
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tor liegt der Moderator bei diesen Dichten in Form von Dampf vor bei entsprechend hoheren

Temperaturen. Fiir den zweiten Void-Testfall der einzelnen Brennstabzelle ergaben sich fol-

gende wesentlichen Resultate:

1)

2)

3)

4)

Fiir eine Zellhohe von 24 cm waren die drei Niaherungen 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.

Die mit MCNP berechneten Werte fiir den Multiplikationsfaktor k.. und die betrachteten
gemittelten Zweigruppenquerschnitte zeigten eine Abhédngigkeit von der bis zu 100 cm
gewihlten Zellhohe. Es wurde abgeschitzt, dass fiir Zellhdhen bis 100 cm und damit
auch fiir typische Nodehohen in DYN3D, eine 3D-Datenaufbereitung notwendig ist.

Fiir eine Zellhéhe von 24 cm war die Abhédngigkeit des Multiplikationsfaktors und der
gemittelten Zweigruppenquerschnitte von der Hohe des Bereichs mit Moderator geringe-
rer Dichte (10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Dichte) qualitativ gleich der Abhéngigkeit
dieser GroBen von der Hohe des Voidbereichs beim Void-Testfall. Es wurde abgeschétzt,
dass wie beim Fall mit Void eine 3D-Datenaufbereitung bei den Féllen mit geringerer
Moderatordichte notwendig ist.

Bei allen Féllen, in denen der Moderator in der Hohe durch Moderator geringerer Dichte
(10, 1 und 0.1 % der eigentlichen Dichte) bzw. durch Void verdrdangt wird, ist die Ab-
hingigkeit des Multiplikationsfaktors bzw. der gemittelten Zweigruppenquerschnitte von
der Zellhohe qualitativ gleich. Fiir den Fall, dass der Moderator in der Hohe durch Mode-
rator mit 1 % der eigentlichen Dichte verdringt wird, wurde wie beim Void-Testfall ab-
geschitzt, dass eine 3D-Datenaufbereitung der gemittelten Zweigruppenquerschnitte fiir

Zellhdhen bis 100 cm 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 Heterogenitéten, z. B. die Enden eingetauchter Regelstdbe oder eine iiber

groflere Bereiche im Reaktorkern ausgebildete Phasengrenzfliache, relevant sein.

Bei der Zellhéhe von 24 cm war die Ndherung der Interpolation mit Flusswich-

tung (160) gut geeignet, um die Abhéngigkeit der Zweigruppenwirkungsquerschnitte von der

Eintauchtiefe des Regelstabes zu beschreiben. Fiir den Void-Testfall der einzelnen Brennstab-

zelle erwiesen sich alle drei Ndherungen als ungeeignet. Aus dem Vergleich der Zweigrup-

penwirkungsquerschnitte, die mit TransRay in der Feindiskretisierung dreidimensional be-

rechnet wurden, zu denen der drei Ndherungen lief sich demnach bewerten, dass bei Brenn-
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stabzellen, die iiber einen groBBeren Bereich gevoidet sind, eine 3D-Datenaufbereitung gemit-
telter Zweigruppenwirkungsquerschnitte eher erforderlich ist, als bei Anordnungen von
Brennstabzellen mit eingetauchten Regelstiben. Die einzelne Brennstabzelle mit Void kann
als der Grenzfall eines Reaktors angesehen werden, der iiber die gesamte horizontale Ebene
gevoidet ist. Fiir Phasengrenzfldachen iiber einen grofBeren Bereich des Reaktors kann also eine

3D-Datenaufbereitung gemittelter Zweigruppenquerschnitte notwendig sein.
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7 Ausblick

Die Verwendung realistischer Randbedingungen in axialer Richtung bleibt eine offene Frage,

die untersucht werden miisste. Eine Mdoglichkeit realistischere Randbedingungen zu erzeugen
ist, die in die 3D-Zelle eintretenden Strome j_ aus einer vorher auszufiihrenden 3D-Berech-

nung des Reaktors zu bestimmen, diese in Gleichung (125 a) einzusetzen und somit aus dieser
Gleichung die Fliisse zu berechnen.

Fiir das 3D-Geometriemodell in TransRay miissten die Eingangsdaten fiir eine dreidi-
mensionale Transportrechnung eigentlich bereits vorher dreidimensional aufbereitet werden.
Eine Moglichkeit wire, zwischen HELIOS und TransRay zu iterieren. Das heif3t, mit den
zweidimensional erzeugten Daten von HELIOS wird eine dreidimensionale Transportrech-
nung mit TransRay ausgefiihrt und mit der berechneten Flussverteilung werden dann wieder
die neuen Gruppenquerschnitte zweidimensional in HELIOS erzeugt u.s.w.. Dieser Iterati-
onsprozess 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, moglichst schnelle Algorithmen
zu erstellen. Fiir die weitere Verwendung von TransRay miissten daher die implementierten
Algorithmen optimiert werden.

TransRay konnte zur dreidimensionalen Datenaufbereitung effektiver Neutronengrup-
penwirkungsquerschnitte fiir das reaktordynamische Programm DYN3D verwendet werden.
Am Beispiel eingetauchter Regelstdbe 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-
zliglich 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.

Neben der Datenaufbereitung kann TransRay zur Untersuchung anderer, spezieller
Fragestellungen, die mit dreidimensionalen Effekten des Neutronentransports verbunden sind,

angewandt werden.
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Anhang A - 1: Obere Energiegruppengrenzen des 47 Gruppendatensatzes

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
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