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1 Einleitung

Die Berechnungen fir die stationare nukleare Kernhauslegung von Leichtwasserreaktoren
und insbesondere die Analysen von Reaktivitatsstorfallen basieren heute weitgehend auf
dem Einsatz von Grobgitterverfahren zur Lésung der Neutronendiffusionsgleichungen in zwei
Energiegruppen. Diese Rechenmethodik wurde fir LWR vor vielen Jahren entwickelt, um die
Aufgaben mit der damals verfligbaren Rechenkapazitéat 16sen zu kénnen. Der schnelle Fort-
schritt bei der Rechnerleistung in den letzten Jahren wurde bisher nur genutzt, um die
Durchfihrung der Berechnungen zu beschleunigen und um Schnittstellenprobleme zwischen
Neutronenphysik und Thermofluiddynamik zu l6sen, was zur Entwicklung gekoppelter Code-
systeme fuhrte.

Die Genauigkeit dieser Modelle ist allerdings durch die Grobgitterdarstellung und die Ver-
wendung weniger Energiegruppen begrenzt. Des weiteren sind die Diffusionsgleichungen le-
diglich eine Naherung der allgemeineren Neutronentransportgleichung. Aus diesem Grund
besteht ein grol3es Interesse, in Storfallbetrachtungen auch verstéarkt die genaueren Neutro-
nentransportmodelle fir die Beschreibung der physikalischen Prozesse im Reaktorkern ein-
zusetzen. Von Bedeutung sind in diesem Zusammenhang z.B. die Analysen zum Ausle-
gungsstorfall des Steuerstabauswurfs in Druckwasserreaktoren, aber auch die Untersuchun-
gen fur Forschungsreaktoren mit kompaktem Kern, die sich aufgrund ihrer komplexen Geo-
metrie der Behandlung mit Weniggruppen-Grobgittermethoden entziehen.

Deterministische Neutronentransportcodes losen die lineare Boltzmanngleichung in Py- oder
Sn-Néherung in vielen Energiegruppen; daneben erfolgt die Lésung durch Monte-Carlo-
Codes, die die Neutronenreaktionen teilweise sogar in einer kontinuierlichen Energiedarstel-
lung behandeln kénnen. Diese Rechenmodelle werden allerdings bis heute fast ausschliel3-
lich fur stationare Berechnungen eingesetzt. Typische Anwendungsbereiche sind z.B. Brenn-
elementberechnungen, Fluenzbestimmungen an Reaktordruckbehaltern oder Abschir-
mungsanalysen fir Transportbehalter. Bei Ganzkernberechnungen kommen solche Metho-
den hingegen nur selten zum Einsatz.

Zielsetzung der vorliegenden Arbeit ist es, die derzeit verfigbaren Neutronentransportcodes
hinsichtlich ihres moglichen Einsatzes in nuklearen Stoérfallanalysen zu untersuchen und auf
dieser Grundlage einen zeitabhangigen Neutronentransportcode zu entwickeln, der auch in
einer Kopplung mit einem thermohydraulischen Programmsystem eingesetzt werden kann.
Obwohl Monte-Carlo-Verfahren den grof3en Vorzug besitzen, dafd mit ihnen praktisch belie-
bige Geometrien modelliert werden kdnnen, scheiden sie fur die Untersuchung von transi-

enten Vorgangen weitgehend aus, da der numerische Aufwand zur genauen Ermittlung klei-
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ner Reaktivitdtsanderungen aufgrund der inhdrenten statistischen Unsicherheiten nicht ver-
tretbar ist. Aus diesem Grund werden im Folgenden ausschliel3lich deterministische Trans-
portmethoden betrachtet, mit denen Flu3- und Leistungsverteilungen sowie Reaktivitdten
prinzipiell bis zu jeder beliebigen Genauigkeit ermittelt werden kénnen. Es ist eine der we-
sentlichen Aufgaben dieser Arbeit, fur die voll implizite, zeitabhéngige Lésung der Neutro-
nentransportgleichung effiziente numerische Verfahren zu entwickeln und fir eine konkrete
Anwendung nachzuweisen, dal3 mit dieser direkten und genauen Beschreibung der Neutro-
nenprozesse Storfallanalysen mit akzeptablem Rechenaufwand durchgefuhrt werden kon-
nen.

Die Arbeit ist folgendermal3en gegliedert:

In Kapitel 2 wird zunachst das zeitabhéngige Neutronentransportproblem formuliert. Wah-
rend der Ubliche Zugang zur Losung komplexer transienter Transportprobleme die sog. qua-
sistationare Naherung ist, wird hier die zeitlich voll implizit diskretisierte Transportgleichung
beschrieben, die eine erhebliche Steigerung der Genauigkeit garantiert.

In Kapitel 3 wird ein zeitabhangiges Multigruppen-Diffusionsprogramm vorgestellt, das in
dieser Arbeit als Vorstufe zum transienten Neutronentransportcode entwickelt wurde. Es
werden die Finite-Differenzen-Formulierung der Diffusionsgleichung und die daraus resultie-
renden schwach besetzten Gleichungssysteme erlautert, deren Losung iterativ mit Hilfe ei-
nes prakonditionierten Konjugierte-Gradienten-Verfahrens durchgefihrt wird. Auf3erdem
werden hier einige effektive Algorithmen zur Beschleunigung der auf3eren lIterationen, fir
eine verbesserte Behandlung der thermischen Energiegruppen und zur zeitlichen FluRextra-
polation entwickelt, die fast unverandert in den Transportcode tibernommen werden konnten.
In Kapitel 4 erfolgt die Bewertung verschiedener stationérer Neutronentransportcodes hin-
sichtlich ihres Potentials zum Einsatz in zeitabhangigen Rechnungen. Uberpriift wurden ne-
ben den klassischen Diskrete-Ordinaten-Codes DORT und TWODANT auch Programme, die
z.B. integrale Transportmethoden gekoppelt mit einem ,Response Matrix“-Formalismus oder
~Spharische-Harmonische“-Entwicklungen kombiniert mit Finiten Elementen verwenden. Bei
der Untersuchung dieser Codes an ausgewahlten Testbeispielen stellte sich heraus, dal’ der
Diskrete-Ordinaten-Zugang inshesondere fiir Reaktoranwendungen aufgrund seiner numeri-
schen Effizienz der aussichtsreichste Kandidat fir eine zeitabhangige Erweiterung ist. For
die Einbindung in das transiente Codesystem wurde schlie3lich der Code DORT ausgewahlt.
Die numerische Umsetzung der Diskrete-Ordinaten-Methode in DORT wird diskutiert und die
grundlegenden Losungsverfahren in verschiedenen Geometrien sowie die Beschleunigung
der inneren Iterationen naher erlautert.

In Kapitel 5 werden die konkreten programmtechnischen Mal3nahmen, die fur die zeitabhan-
gige Erweiterung des Codes DORT und die Erstellung des gekoppelten Codesystems vor-

genommen werden muf3ten, dargestellt. Dazu gehdrt insbesondere die Implementierung des
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impliziten Zeitdiskretisierungsschemas und der Vorlaufergleichungen, die Festlegung ver-
scharfter Konvergenzkriterien, die Verbesserung des iterativen Lésungsverfahrens sowie die
Erstellung der Routinen zur Kopplung an die Thermohydraulik.

Der Hochflu3-Forschungsreaktor FRM-II in Garching, der derzeit kurz vor der Inbetrieb-
nahme steht, wurde schlie3lich ausgewahlt, um die numerische Effizienz und die Robustheit
des Transportcodes an einem konkreten Anwendungsbeispiel zu demonstrieren. Neben der
neutronenkinetischen Simulation ist der FRM-II auch unter thermohydraulischen Gesichts-
punkten genau zu modellieren, so dal3 hier die Kopplung des Neutronentransportprogramms
an einen Thermofluiddynamikcode erforderlich ist.

In Kapitel 6 wird nach einer kurzen Systembeschreibung zunachst die flur Reaktorberech-
nungen notwendige Erzeugung der grundlegenden Wirkungsquerschnitte erlautert, mit de-
nen dann verschiedene Parameterstudien fir den stationaren Zustand des FRM-II durchge-
fuhrt werden. So ist die Ermittlung einer geeigneten raumlichen Diskretisierung, die Festle-
gung der Anzahl bendtigter Energiegruppen sowie die Wahl der Quadraturordnung auch un-
erlailich fur die Transientenanalysen.

Kapitel 7 umfaldt die detaillierte Beschreibung der thermohydraulischen Modellierung des
FRM-1I-Reaktorkerns mit dem an der GRS (Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit)
entwickelten Systemcode ATHLET sowie die Anbindung dieses Modells an den Neutronen-
transportcode. Mit dem gekoppelten Programmodell werden dann die Eigenschaften der
thermohydraulischen Auslegung im stationéaren Betrieb bestimmt, insbesondere die Sicher-
heitsabstande gegen Filmsieden und Stromungsinstabilitaten.

Das abschliel3ende Kapitel 8 umfalit schlie3lich die Storfallanalysen fur den FRM-II als kon-
krete Anwendung. Hier wird gezeigt, daf? das gekoppelte Programmsystem flexibel genug
ist, um sowohl langsame, verzdgert kritische Transienten auf langen Zeitskalen zu berech-
nen, als auch prompt kritische Transienten zu erfassen, bei denen sich alle Systemvariablen
innerhalb sehr kurzer Zeiten rapide a&ndern. Betrachtet wurden daher neben drei Ausle-
gungsstorfallen auch zwei hypothetische Transienten mit extremer Reaktivitdtszufuhr, die

hdchste Anforderungen an die Lésungsverfahren stellen.



2 Theoretische Grundlagen der Neutronentransport-

theorie

2.1 Einleitung

In diesem einleitenden Kapitel werden die theoretischen Grundlagen, die zum Verstandnis
der zeitabhangigen Neutronentransporttheorie erforderlich sind, erarbeitet und verschiedene
Ansatze fir die Erstellung effizienter numerischer Losungsalgorithmen diskutiert. Ausgangs-
punkt der Analyse ist die Standardformulierung der stationdren Transportgleichung als parti-
elle Integro-Differentialgleichung [HEN75, BEL85]; ihre wesentlichen Bestandteile, insbeson-
dere die Strémungs-, Spaltungs- und Streuoperatoren werden kurz diskutiert. Ferner werden
die physikalischen und mathematischen Kriterien zur Losbarkeit untersucht und eine Klassi-
fizierung in Probleme mit fester Quelle (,Fixed-Source®) und Kritikalitatsanalysen vorgenom-
men.

Ausgehend von diesen allgemeinen Betrachtungen wird die Diskretisierung der Energieva-
riablen durchgefihrt; das Ergebnis ist die sogenannte Energiegruppenform [LEW85] der
Transportgleichung, ein System von partiellen Differentialgleichungen, das die Grundlage der
deterministischen Transportcodes bildet. Die Ublichen Losungsverfahren werden dargestellt
und das Iterationsschema der inneren und auf3eren Iterationen eingefuhrt. Schlie3lich wird
das bedeutendste Naherungsverfahren, die Diffusionstheorie [GRE68, HEN75, DUD76] ab-
geleitet und kurz diskutiert.

Dieses Vorgehen ist sinnvoll, da im folgenden Abschnitt gezeigt wird, dal3 sich das verallge-
meinerte, zeitabhangige Problem [STA69] bei adaquater Behandlung der Vorlaufer und im-
pliziter Diskretisierung der Zeitvariablen auf eine Folge von Losungen der stationéren Neu-
tronentransportgleichung reduzieren |aR3t; fur die Transientenanalyse kann man daher prin-
zipiell auf sdmtliche Losungsverfahren zurtickgreifen, die im Laufe der letzten Jahrzehnte fur
das einfachere, stationare Neutronentransportproblem entwickelt und optimiert worden sind.
Diskutiert werden ferner alternative Diskretisierungsschemata fur die Zeitableitung.

Die Berticksichtigung der sogenannten Ruckwirkungsmechanismen [LAN96, LAN9S8] ist ei-
nes der vorrangigen Ziele der nuklearen Storfallanalyse. Die thermohydraulischen Prozesse
im Reaktorkern wirken sich sowohl global als auch lokal auf die Neutronenbilanz aus; dies
wiederum fiihrt Gber die durch Kernspaltungen produzierte Leistung zu einer Anderung der
thermodynamischen Zustandsvariablen des Gesamtsystems. Ein realistisches, zeitabhangi-
ges Neutronentransportmodell eines Kernreaktors mufd also zwangslaufig die raumlichen

Effekte von Thermohydraulik und Neutronenkinetik miteinander koppeln.
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2.2 Das stationare Problem

Die stationare, lineare Boltzmann-Gleichung fur neutrale Teilchen bildet die mathematische
Grundlage der sog. deterministischen Transportcodes. Prinzipiell ist diese Gleichung nichts
anderes als eine Formulierung der lokalen Teilchenzahlbilanz. Diese wird durch die Neutro-
nendichte N oder in der Reaktorphysik bevorzugt durch den winkelabhdngigen Neutronen-

fluss (¢ =vN ausgedriickt (v ist die nichtrelativistische Neutronengeschwindigkeit), der fur

die 6 unabhangigen Variablen ¥, Q (Flugrichtung des Neutrons, ‘f)‘ =1) und die Energie E

lokal im Phasenraum definiert ist; die differentielle Grdl3e ( v)(//dVdf)dE gibt dann gerade
die Anzahl der Neutronen im Volumen dV an, deren Flugrichtung und Energie innerhalb der

infinitesimalen Intervalle dQ bzw. dE liegen. Im dynamischen Gleichgewicht fordert man,

daR die Anzahl der pro Zeiteinheit produzierten Neutronen fiir jedes beliebige Phasenraum-

volumen dVdQdE identisch ist zu der durch Verlustprozesse verloren gegangener Teilchen.

Die entsprechende Bilanzgleichung lautet dann:

o mylr,8,E)+=, (F.E)w(F.0.E)=

Stromungsterm Stofterm
(2-1)
Goctern (70 )+ [dE" [06'55(F,E — B0 - Ou(r.0"E)+ x(E) [dE'vE ¢ (F,E)elr . E)
externeQuelle an Spaltterm
Streuterm

Die Ausdriicke auf der linken Seite von Gleichung 2-1 bezeichnen die Verlustprozesse: Der
Stromungsterm beschreibt die Reduktion der Teilchenanzahl durch die freie Bewegung der
Neutronen, d.h. durch geradliniges Ausstromen aus dem betrachteten Volumen; der Stol3-

oder Wechselwirkungsterm ist die totale Anzahl aller pro Zeiteinheit erfolgten Wechselwir-

kungen. Generell gibt die Grol3e th//dedEdV die Rate, d.h. die Anzahl der pro Zeiteinheit in

dVdQdE stattfindenden Reaktionen des Typs x an, wobei x fiir die fundamentalen Pro-
zesse der Absorption (a), Spaltung ( f ), Streuung (<) bzw. deren Summe (t =total) stehen
kann; die makroskopischen Querschnitte > koénnen dann als die entsprechenden Wabhr-
scheinlichkeiten pro Einheitsweglange interpretiert werden, dal3 die jeweiligen Wechselwir-
kungen eintreten (bzw. flr den totalen Querschnitt, dal3 irgendeine der genannten Reaktio-
nen eintritt). Jede Wechselwirkung fiihrt aber auRer dem ,singularen” Fall der elastischen
Vorwartsstreuung aus dem betrachteten partiellen Phasenraumvolumen dQdE heraus; ent-

sprechend ist der Ausdruck ;¢ als Verlust zu bilanzieren.

Demgegentiber stehen die Produktionsterme, die die Entstehung von Teilchen in dvdQdE

charakterisieren. Die drei verschiedenen Anteile sind im einzelnen:
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Der externe Quellterm g, der Neutronen mit einer a priori bekannten, zeitunabhéngigen

Rate produziert.
Der Spaltterm, der die Entstehung von Neutronen durch Kernspaltung beschreibt; die
Grol3e v gibt die mittlere Anzahl von Spaltneutronen pro Spaltung an, das Spaltspektrum

X deren energetische Verteilung.
Der Streuterm, der die Streuung von Neutronen mit Energien E' und Flugrichtung Q' in
das betrachtete Intervall dQdE beschreibt; fiir Energie und Flugrichtung gilt also nach der

Streuung EOdE und QOdQ . Da sich sowohl die Flugrichtung (fiir elastische und inela-
stische Streuung) als auch die Energie (fur inelastische Streuung) andert, ist es notwen-

dig, den makroskopische Streuquerschnitt, der diese Ubergange beschreibt, als doppelt

differentielle GroRRe ZS(E' L EQ - f)) zu definieren.

Im folgenden werden die angefiihrten Ausdriicke eingehender diskutiert und teilweise so

umformuliert, daf3 sie einer numerischen Behandlung zuganglich werden.

2.2.1 Der Stromungsterm

Man betrachte zundchst den Differentialoperator Q, d.h. die Richtungsableitung des

Neutronenflusses entlang der Flugrichtung des Neutrons Q. Auffallig ist, daR in diesen

Operator neben der Ableitung nach den Ortskoordinaten auch die Winkelkoordinaten explizit

eingehen. Um diesen Transportoperator angemessen darstellen zu kdnnen, ist es notwen-

y

Abbildung 2-1 links: Definition der Winkelkoordinaten in kartesischer Geometrie; rechts: Effekt der sogenannten
Angular Redistribution in krummliniger Geometrie
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dig, neben dem rdumlichen Koordinatensystem A 3
auch ein zweites ,Winkelkoordinatensystem“ zu
verwenden, das sich im Gegensatz zu dem ortsfes- A

ten, raumlichen System mit dem Neutron mitbe- yée

wegt, dabei aber stets orthogonal zu den Koordi-

natenlinien des ersten Systems bleibt. Die Koordi-

= H
naten des Flugrichtungsvektors Q werden dann als ! z g

Projektion von Q auf die Achsen eben dieses Sys-

tems angegeben.

In kartesischen Koordinaten sind beide Systeme
stets kolinear (siehe Abbildung 2-1 links), die Kom-

ponenten des Flugrichtungsvektors lauten: Abbildung 2-2: Definition der Winkelkoordinaten
in Zylindergeometrie

u=QE, n=Q@, {=Q[F,. (2-2)
In ein- bzw. zweidimensionaler Geometrie sind nur die erste bzw. die ersten beiden Winkel-
koordinaten notwendig, um die Bewegung eines Neutrons vollstandig beschreiben zu kon-

nen. Der vollstdndige dreidimensionale Transportoperator in kartesischer Geometrie lautet

mit obigen Abkirzungen:

= 0 0 0
QM =pu—+n—+&—.
”ax ”ay ‘zaz

In krummlinigen Koordinaten liegen die Dinge etwas komplizierter. Die Orientierung des mit-

(2-3)

bewegten Winkelkoordinatensystems andert sich kontinuierlich von Raumpunkt zu Raum-
punkt. Damit &ndern sich auch die Projektionen des Flugrichtungsvektors auf die Koordina-
tenachsen, wenn das Neutron sich nicht gerade entlang der Koordinatenlinien des raumli-
chen, ortsfesten Koordinatensystems bewegt.

Diese Situation ist in Abbildung 2-1 rechts am Beispiel ebener Polarkoordinaten dargestellt
und wird als ,Angular Redistribution“ bezeichnet. Die Konsequenz aus dieser Tatsache ist,
dal3 im Transportoperator neben den raumlichen auch Ableitungen nach den Winkeln auf-
tauchen, die die Invertierung des Operators erschweren.

Fur Zylindergeometrie sind die verwendeten Koordinatensysteme und die zugehérigen Ab-
kirzungen in Abbildung 2-2 dargestellt. Selbst in eindimensionaler Geometrie (d.h. rotations-

symmetrisch und in z-Richtung unendlich ausgedehnt) sind stets zwei Winkel, hier é,w no6-

tig, um die Flugrichtung eines Neutrons zu charakterisieren. In Tabelle 2-1 sind die Formen
des Transportoperators in Zylindergeometrie fur verschiedene Kombinationen der drei raum-

lichen und der zwei unabhangigen Winkelvariablen zusammengestellt [ALC95].
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R&umliche Variable Winkelvariable Qmy (#:ﬁcosw;”:ﬁsmwj
P w,& ﬂ_ 10
>3 p(pw) 5 aw(”‘”)
p.6 wé KO ()00 10
pap(pw) PYY paw(m//)
P2 w, & U o oy ii
pap(pw) i paw(”‘/’)
0,6,z w,é u o noy .oy 10
pap(pw) a0 o paa)(”‘/’)

Tabelle 2-1: Explizite Darstellung des Stromungsoperators in Zylindergeometrie fur die mdglichen Kombinationen
der raumlichen Koordinaten und der zwei unabhangigen Winkelvariablen

2.2.2 Beitrage von Streuung und Spaltung

Der integrale Streuoperator ist der Anteil der Transportgleichung, der naturgemafR am
schwierigsten zu behandeln ist. Dies héngt insbesondere mit dem doppelt differentiellen
Streuquerschnitt ZS(E' L EQ - f)) zusammen, der sowohl auf die Winkel- als auch auf die
Energievariable des gestreuten Neutrons wirkt. Wére die Streuung im Laborsystem isotrop,

so lieRe sich das Integral tiber dQ ausfiihren und der Streuoperator lautete:

[dE’ jdfz'zs(r, E - EQ - fz)w(r,fz',E')z [dE'54(E" ~ E) jdﬁw(r,fz, E') =

4n 4T (2-4)
[dE'S4(E' ~ E)efF,E),
wobei im letzten Schritt der skalare Neutronen- Lo
fluld ¢, d.h der tUber alle Winkel integrierte win- o _ ______________

kelabhangige Neutronenflul3 ¢, definiert wor-

¢x
Re
\

den ist. Im allgemeinen ist die Annahme isotro- )
per Streuung im Laborsystem jedoch keine i

gute Naherung. ;
Um die Anisotropie der Streuquerschnitte zu
beschreiben, geht man zunachst von der An-
nahme aus, daR die gangigen Reaktormateria- Abbildung 2-3: Definition des Streuwinkels

lien hinsichtlich Neutronenstreuung hinlénglich homogen und isotrop aufgebaut sind (die
Ausnahme bilden z.B. regelmaRige, ausgedehnte Kristallgitterstrukturen, in denen Bragg-

Beugung an den einzelnen Gitterebenen stattfinden kann). Dann ist namlich die Streuvertei-
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lung nur abhéngig vom Relativwinkel & zwischen Q und Q', nicht jedoch vom Azimut

(siehe Abbildung 2-3), so dal3 ein Winkel ausreicht, um die Streuung zu charakterisieren. In
der Transporttheorie wird anstelle des Winkels 8 meist dessen Cosinus L :=cosé = QO

verwandt. Der differentielle Streuquerschnitt lautet dann:

ssE - EQ -0) - sE - ES®)=3(E - E w). (2-5)

Es ist weiterhin Ublich, den Streuquerschnitt in der vollstdndigen Basis der Legendre-Poly-
nome zu entwickeln (nukleare Wirkungsquerschnittsbibliotheken bieten i.allg. die Entwick-

lungskoeffizienten bis zur finften oder noch héheren Ordnungen an [JOR00, WRI95]):

(= E:y)=§(z| +1)54(E - E)A (). (24)

Aus den bekannten Orthogonalitatsrelationen fir die Legendre-Polynome B [BRO91] ergibt

sich dann der folgende Integralausdruck fur die Legendre-Koeffizienten bzw. Legendremo-

mente 2 :

1

24 (E - E')= [duzs(E - E' )R (o). (2-7)
-1

Obwohl mit dem Abbruch der Entwicklung nach maximal finf Termen offensichtlich ein In-
formationsverlust verbunden ist, hat sich diese Art der Querschnittsbehandlung bewahrt.
Schwierigkeiten kann sie lediglich bereiten in extrem anisotropen Situationen [EMM79], wie
z.B. in Neutronenstrahlexperimenten. Haufig ist es aber auch vollkommen ausreichend, die
Entwicklung bereits nach dem linear anisotropen Term abzubrechen.

Fuhrt man obigen Ausdruck in den Streuoperator ein, so folgt:

(2 +1)[dE' =4 (E' - E) [dQ'R (é'mi)w(r,é', E')

Ms

[oE' [d0'z(F E - E.0'®)ufr, &' E)=
AT |

(2-8)
Mit der folgenden Beziehung zwischen den Legendre-Polynomen und den Kugelfunktionen

bzw. ,Spharischen Harmonischen®:

Alom)=_2 lZ_Yu%(ﬁ)Ylm(ﬁ'), (29
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l&Rt sich der Streuoperator weiter umformen zu (siehe auch Anhang A):

Y [dE'54(E - E) lz Ym@)a" (L EY)  g"(FE)= [dYVim(@)elr 8 EY). (210
1=0

m=-1 A
Hier wurden die sogenannten FluRmomente ¢ definiert. Mit diesen gelingt es, die Winkel-

abhangigkeit des Streuoperators allein durch die bekannten Kugelfunktionen auszudriicken.
Um die winkelabh&ngigen Neutronenflisse ggf. aus den FluBmomenten rekonstruieren zu

kénnen, benutzt man die folgende Ricktransformation:

o |

pf.0.EL=Y oM EL)Vm0) (2-11)

|=0m=-I|

Auler fur die Formulierung des Transportproblems in drei Raumdimensionen ist es aller-
dings i.allg. nicht notwendig, den Flul3 in der vollstandigen Basis der komplizierten Kugel-
funktionen auszudriicken, da Symmetriebeziehungen es erlauben, die Anzahl der tatsachlich
bendtigten FluBmomente zu reduzieren. Dies wird im Hinblick auf zylindersymmetrische Pro-
bleme in Kapitel 4 und in Anhang A eingehender diskutiert.

Die Darstellung des Spaltterms ist wesentlich einfacher als die des Streuoperators, da die
Produktion von Spaltneutronen bei der Kernspaltung im Gegensatz zur Streuung in sehr gu-
ter Naherung isotrop verlauft. Dies hangt zusammen mit der Tatsache, daf3 spaltbare Nuklide
generell sehr groRe Massenzahlen besitzen und die Spaltung vorwiegend durch niederener-
getische thermische Neutronen mit Energien <1 keV ausgel6st wird; dadurch ist der Im-

pulsiibertrag wahrend des Spaltprozesses vernachlassigbar.
4,0x107
3,5x10"

3,0x107 4

2,5x107

Promptes Spaltspektrum
2,0x107

X,E)

1,5x107
1,0x107 -

5,0x10°

LALLL e L e

T hRbLL | LA LLLL | LR LLLL | ML T RRbLL 1
10° 10 10° 10° 10 10° 10° 10
Energie (eV)

Abbildung 2-4: Promptes Spaltspektrum von U-235



2.2 Das stationare Problem 11

Die GroRRe )((E)dE gibt die Wahrscheinlichkeit an, dal? die Spaltneutronen gerade eine Ener-

gie EOME nach der Kernspaltung besitzen. Manche Transportcodes (z.B. DORT) erlauben
es allerdings nicht, dieses Spektrum auch rdumlich zu variieren; dies kann u.U. zu erhebli-
chen Fehlern fihren, wenn mehrere spaltbare Nuklide in einem Reaktor vorhanden sind (z.B.
Pu-239 und U-235 in MOX-Brennelementen), deren Spaltspektren signifikant voneinander
abweichen. In Abbildung 2-4 ist als Beispiel das Spektrum von U-235 dargestellt. Es fallt auf,
dal3 die meisten Neutronen bei relativ hohen Energien oberhalb von 1 keV entstehen, mit ei-

nem ausgepragten Maximum bei ca. 1 MeV.

2.2.3 Randbedingungen

Um die Transportgleichung 2-1 mit den in den vorigen Abschnitten erlauterten Beitrdgen ein-
deutig l6sen zu konnen, ist es erforderlich, das Ldsungsgebiet mit problemspezifischen
Randbedingungen vorzugeben. Die meisten Computercodes zur numerischen Lésung der
Transportgleichung bieten mehrere Optionen:
Explizite Randbedingungen: Auf dem Rand ' (mit der auswarts gerichteten Oberfla-
chennormalen 1) des Gebiets wird eine bekannte Funktion W fir den einlaufenden

Fluss vorgeschrieben:

vl Q.E1)=0F0,Et) Qm<o, FOT.
Ein Spezialfall ist die haufig verwendete Vakuumrandbedingung, in der der einlaufende
Fluf3 zu Null gesetzt wird:
wlF.Q.Et)=0 Gm<o, rOr.
Albedo-Randbedingungen: Die einlaufenden Flisse werden zu den auslaufenden in Be-
ziehung gesetzt: der einlaufende FluB in Richtung Q ist gleich dem auslaufenden FluR in

Richtung Q', (die aus Q durch Spiegelreflektion entsteht), multipliziert mit einer Kon-

stanten, der sog. Albedo a :

wlF.0.Et)=a(E)ylr.0 EL) Qm<0, FOr AM=-AE.
Ein Spezialfall ist der Fall a =1, die reflektierende Randbedingung; alle auf den Rand
auftreffenden Teilchen werden in das Gebiet spiegelbildlich zurtckreflektiert (siehe
Abbildung 2-5).
WeilRe* Randbedingung: Alle aus dem Gebiet auslaufenden Teilchen kehren unabhan-

gig von ihrer urspringlichen Flugrichtung mit einer isotropen Verteilung zuriick:
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Periodische Randbedingungen: Diese Randbedingung wird insbesondere fiir periodische
Strukturen wie z.B. Brennelemente verwendet. Die FluRverteilung an einer bestimmten
Grenzflache am Ort 1 in dem periodisch aufgebauten Medium ist identisch zu dem an

einer geometrisch identischen, aber raumlich verschobenen Position T+ (Abbildung

2-5):

w(F,fz, E,t)=1,l/(F+F| 0, E,t).

Abbildung 2-5 links: Effekt reflektierender Randbedingungen; rechts: Darstellung periodi-
scher Randbedingungen

2.3 Losbarkeit der stationaren Transportgleichung

Wie bereits in der Einleitung zu diesem Kapitel erwahnt, kénnen die stationaren Transport-
probleme in zwei grof3e Klassen eingeteilt werden, namlich in sog. ,Fixed-Source®-Probleme
und in Kritikalitdtsanalysen.

Um diese Begriffe zu klaren, betrachte man zunachst ein System, in dem keinerlei spaltbares
Material, allerdings eine externe Neutronenquelle vorhanden ist. Die Transportgleichung re-

duziert sich dann zu:

O Wy, 0, E)+ 2, (r,E) ¢, 0, E) = Gogen (1 Q. E)+ [dE' [d0'5(r,E' - E,O' - G)ylr, &', E).

4T

(2-12)
Die mdglichen Prozesse, die in dem Medium stattfinden kénnen, sind Absorption und Streu-
ung. Neutronen aus der Neutronenguelle werden sich also Uber das System verteilen, indem
sie u.U. mehrfach von den Atomkernen des Mediums gestreut werden, bis es schlie3lich zur
Absorption oder zum Verlassen des Systems durch Leckage kommt. Es wird sich also eine
gewisse stationare NeutronenfluBverteilung einstellen. Dies ist die Ubliche Situation in den

sog. ,Fixed-Source“-Problemen. Typische Beispiele sind etwa Abschirmungsrechnungen fir
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Gebéaude [RHO92] oder Fluenzbestimmungen an Reaktordruckbehéltern [REM99], bei de-
nen zundchst ein Quellterm definiert wird, der die Strahlungscharakteristik der externen
Quelle angemessen wiedergibt. Diese kann z.B. ein abgebranntes Brennelement in einem
Transportbehalter fir Nuklearabfall sein oder ein stationarer Reaktor, dessen Neutronen auf
die umgebenden Strukturmaterialien treffen. Die Fortschritte in der Rechnerleistung erlauben
es mittlerweile, mit stationéren Transportcodes wie z.B. TORT so komplizierte Anordnungen
wie mehrstdckige Gebaude, die einer externen Bestrahlung ausgesetzt sind, zu berechnen,
und dabei selbst feine geometrische Details im Inneren gut wiederzugeben [AZMOQ].

Die Situation wird komplizierter, wenn zusatzlich spaltbares Material vorhanden ist. Dann
muf3 untersucht werden, ob die Anordnung Uber- oder unterkritisch ist. Ein System ist genau
dann kritisch, wenn eine sich selbst unterhaltende zeitunabhangige Kettenreaktion ohne die
Anwesenheit externer Quellen ablaufen kann. Aquivalent dazu ist die Aussage, daf3 sich die
FluRverteilung in einem kritischen System asymptotisch einem Gleichgewicht nahert, wenn
Zu einem bestimmten Zeitpunkt eine feste Anzahl von Neutronen in das System injiziert wor-
den ist. Existiert ein solcher Zustand nicht, wird die Neutronendichte zeitlich entweder expo-
nentiell zu- oder abnehmen, das System ist dann tber- bzw. unterkritisch (siehe Abbildung
2-6 links).

Ahnlich einem kritischen System kann auch in einem unterkritischen System eine stationare
Neutronendichte erzeugt werden, wenn zusétzlich eine externe Quelle vorhanden ist. Im dy-
namischen Gleichgewicht ist dann die Anzahl der von Quelle und durch Kernspaltung er-
zeugten Neutronen gleich der Anzahl derer, die durch Leckage oder Absorption dem System
verloren gehen. Im kritischen oder uberkritischen Zustand wird die Anzahl der produzierten
Neutronen stets Uberwiegen, und wiederum ist ein Gleichgewichtszustand nicht mdglich.
Mathematisch laft sich das unterkritische System mit externem Quellterm durch die fol-

gende, inhomogene Transportgleichung beschreiben:

i 7 System tberkritisch
g System Uberkritisch Q
g 2 -
o c .
S S -
3 5 -7
2 o] P "
< System kritisch z e System kritisch
R P
RN N System unterkritisch
~~~~~~~~~~ System unterkritisch “Z2he
T T T |_ ..... " 1 T T T T T 1
Zeit Zeit

Abbildung 2-6 links: Entwicklung des Neutronenflusses in einem multiplizierenden Medium ohne externe Quelle;
rechts: Entwicklung des Flusses bei Anwesenheit einer externen Quelle
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O mylr,0,E)+ 2, (7,E) ¥, 0 E) = dogen (. 0. E)+ [B [dd'5(rE - EQ' ~ &) ulr, 0 E)+

4T
X(E) [dE"vz ¢ (B)lr, 0. ).
(2-13)
Zusétzlich kénnen Randbedingungen vorgegeben werden, die das Einstrdomen von Neutro-
nen in das System zulassen, z.B. durch die Festlegung einer expliziten Randbedingung, ei-

ner sog. ,Boundary Source":

vl Q.Et)=0F0.Et) Gm<o rOr. (2-14)

Fur den quelltermfreien, kritischen Zustand lautet die Transportgleichung hingegen:

Gyl G.E)+2, (7 E) ¢, 0.E)= [de' [z e - E.Q - &)yl 0 E)+
am (2-15)
X(E) [dE"vz ¢ (E')w(r, Q, E').

Die Randbedingungen missen so gewahlt sein, dal’} auch von auf3en keine Neutronen in das

System eindringen kdnnen; eine sinnvolle Wahl sind z.B. Vakuumrandbedingungen:

ylF.Q.Et)=0 Qm<o, roOr. (2-16)
Unter diesen Voraussetzungen ist Gleichung 2-15 homogen und nur dann lésbar, wenn die
geometrischen und Materialeigenschaften des nuklearen Systems von vorne herein so ge-
wahlt wurden, dal3 die Verluste an Neutronen die Produktion durch Spaltung gerade kom-
pensieren, d.h. wenn das System exakt kritisch ist. Dieser Fall wird jedoch in der Praxis
praktisch nie auftreten, Gleichung 2-15 ist daher i.allg. nicht lI6sbar.

Um trotzdem Informationen tber den Zustand des Systems zu erhalten, ist es Ublich, Glei-

chung 2-15 in eine Eigenwertgleichung umzuformen:

Gyl G E)+2,(rE) ¢l 0 )= [de' [0tz [ B E 0'@) ¢l 0 E)+
o (2-17)

% [oE"vz ¢ (E)ylr.0.E).

Der hier eingefuhrte ,effektive Multiplikationsfaktor kg bewirkt physikalisch gesprochen

eine Umskalierung der mittleren pro Spaltung produzierten Anzahl von Neutronen v ; diese
wird durch den Eigenwert gerade so angepaldt, dald das skalierte System genau kritisch ist.

Der Wert von kg beschreibt also den Kritikalitatszustand einer Spaltstoffanordnung. Es gilt:
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>1 Uberkritisch,
keff =1 kl’itiSCh,
<1 unterkritisch.

2.4 Energiegruppendarstellung der Neutronentransportgleichung

In ihrer kontinuierlichen Form, Gleichung 2-1, ist die Neutronentransportgleichung analytisch
nur fir wenige, stark idealisierte Probleme l6sbar. Fir eine numerische Lésung mussen die
sechs Phasenraumvariablen diskretisiert werden. Wéahrend sich fir Raum- und Winkelvaria-
blen verschiedene methodische Ansatze herausgebildet haben, wird in den deterministi-
schen Transportcodes eine standardisierte Form der Energiediskretisierung verwendet.
Diese wird daher zuerst diskutiert.

Ausgangspunkt ist wiederum die vollstandige Transportgleichung (die explizite Winkelab-

hangigkeit der Neutronenfliisse wird fir den Moment unterdriickt):

QmMy(F,E)+2(F,E) ¢/(F, E) = dextem (F, E)+ Ostreuung +x(E) jdE'VZ i (E)w(r E). (2-18)

Der Streuanteil dgyeyung kann nun entweder direkt tber die winkelabhangigen Flisse oder

Uber die in Abschnitt 2.2.2 eingefihrten FluBmomente definiert werden:

00 |
Ostreung = | OE' jdﬁ'zs(r,E' - E,ﬁ'@) w(r,ﬁ',E')zz > [dE's4(E' - E) Y,ﬁn(é)qm(r,E,t).
ViYsg =0 m=-|
(2-19)

Die gesamte fiir den Neutronentransport relevante Energieskala (10 eV — 20 MeV) wird nun

in G Intervalle [Eg,Eg+1J, die sogenannten Energiegruppen, eingeteilt. Man beachte, dal3

die Numerierung der Gruppen absteigend von groRReren zu kleineren Energien erfolgt, der
Tatsache Rechnung tragend, dal3 Neutronen bei hohen Energien erzeugt und dann durch

StoRe abgebremst bzw. thermalisiert werden. Mit den folgenden Abkirzungen:

0 G
[dE:= [dE = [dE'=> [dE' g=1.G (2-20)
g Eg 0 9'=1g'

seien die Gruppenflusse ¢4 und ¢ sowie die FluBmomente definiert durch:

wolr.0)= [EY[.QE) @)= [dEYF.E)  4LF)= [dEG"F.E). (2-20)
g g g
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Die Transportgleichung wird nun Uber jedes dieser Intervalle integriert. Das Ergebnis ist die
Transportgleichung in Energiegruppenform, die in folgende Darstellung gebracht werden
kann [BEL67]:

- - - G ' -
[Q DD + Ztg (F)] l//g (F,Q)Z qS[reuung (F,Q)"‘ Xg Zleng (F) (Dg'(F) + qutern (F’Q)
g'=

R G ~ o ~ 00 I . [\ G ,
GsreangF-2)= Y [d028 F.0@) g 7. 0)=Y Y Yinl@)S zE O) R 6). (222
g=1 I

=0 m=- g=1

vorausgesetzt, man definiert die sogenannten Gruppenwirkungsquerschnitte gemaf:

[dE'S, (F,E")elr, E) [dE'vz (7, E)eAr ,E’)

0 G L— (229
[dE [oE' 34(E' - E.Q ) el E) [dE [oE' 5,6(E' - E) (1, E)
s (Fom)=9 ¢ ) 59 (F)=9 ¢ 0
sowie das Gruppenspektrum und den Gruppenquellterm:
Xg = [EEX(E)  agem (F'ﬁ)= jdE'qextern (F,ﬁ, E')- (2-24)

g g

Man beachte, dal3 durch diese Umformungen zwar die energieabhangige Transportglei-
chung auf ein System von G partiellen und von der Energie unabhangigen Differentialglei-
chungen reduziert worden ist; dieser Schritt ist jedoch zun&chst rein formal, da zur Berech-
nung der Gruppenwirkungsquerschnitte nicht nur die detaillierte energetische Abhangigkeit

der makrokopischen Wirkungsquerschnitte Z(F,E) bekannt sein muf3, sondern dartber hin-
aus auch die der Neutronenfliisse qo(F, E), also GrolRRen, die erst durch Lésung der Transport-
gleichung bestimmt werden kdnnen und daher a priori nicht bekannt sind.

Tatsé&chlich ist der Ausgangspunkt jeder Reaktoranalyse die Bestimmung dieser Gruppen-
guerschnitte. Ist die Gruppenanzahl hinreichend grof3, so kann der Neutronenfluf3 go(F,E)
Uiber die jeweiligen Energieintervalle in guter Naherung als konstant angesehen werden; die

Integrale in den Gleichungen 2-23 lassen sich dann ausfuhren. Aufgrund der ausgepragten
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Resonanzstruktur vieler Nuklide ist die Anzahl der benétigten Energiegruppen aber meistens
so grof3, dafd zwei- oder gar dreidimensionale Probleme nicht mehr in akzeptabler Rechen-
zeit geldst werden kdnnen. Man beginnt daher mit einem reduzierten Problem niedrigerer
Dimension, z.B. der Berechnung des Neutronenflusses in einem unendlich ausgedehnten
Medium oder einer eindimensionalen Rechnung, mit der man versucht, das vollstindige
Problem geometrisch zu approximieren. Die auf diese Weise ermittelten Vielgruppenfliisse
kénnen dann verwendet werden, um die Anzahl der Energiegruppen weiter zu verringern.
Sind die betrachteten Systeme daruber hinaus raumlich stark inhomogen, so wird die Be-
stimmung der GruppengréRen durch Effekte wie die sog. Resonanzselbstabschirmung weiter
erschwert. Eine ausfihrliche Diskussion dieses Sachverhalts findet sich in Anhang B. Im vor-
liegenden Kapitel werden die Gruppenquerschnitte jedoch als bekannte GréRen vorausge-
setzt.

Fur die weiteren Betrachtungen ist es nitzlich, die Energiegruppengleichungen als Opera-
torgleichungen zu formulieren. Beschréankt man sich zunachst auf nicht multiplizierende Sys-

teme, so lautet die Transportgleichung:

o8 )u,yl.0)= Y je0s® (.0m)p,.a)a® [.0) (225)
g=1

Der Ausdruck auf der linken Seite wirkt nur auf Neutronen, die sich in der Energiegruppe g
befinden, wahrend der Streuanteil die Streuung von Neutronen der Gruppen g'D(l..G) nach
Gruppe g beschreibt und damit fur die Kopplung der insgesamt G Energiegruppenglei-

chungen verantwortlich ist.

Fuhrt man folgende Operatornotation ein:

Hwg =(em+20)ug(.8)  HE vy = [0 s P (.00 g, (r.0), (2:26)
4

so nimmt die Transportgleichung fir Gruppe g folgende einfache Gestalt an, die auch als

Matrixgleichung formuliert werden kann:

Hit Hip - Hyg . Hig (¢ Otern
Ho1 Hp
G LS S g . . . . . . .
)3 (Hgg Ogq' ~ Hgg’) Yg = Gextern oder H H =
g=1 = gl . . gg - . .
—Hyg
Het . . . . Hgelus Stern

(2-27)
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Werden hochenenergetische Neutronen gestreut, so ist dies generell mit einem Energiever-
lust verbunden; diesen Sachverhalt bezeichnet man als Abwartstreuung. Fir die Grup-

pengleichungen bedeutet dies, daf® Streuungen fir die ,schnellen” (Eg >1-3eV), d.h.
hochenergetischen Gruppen nur von kleineren zu gré3eren Gruppenindizes stattfindet, bzw.
S _ '
Ho =0 9'>9,

Die sogenannten ,thermischen" Gruppen sind hingegen dadurch definiert, dafl3 Streuung zu
héheren Energien auftreten kann. Bei niedrigen Neutronenenergien <1-3 eV ist die kineti-
sche Energie der Atomkerne des umgebenden Mediums né&mlich von derselben Grol3enord-
nung wie die des Neutrons, so dafd bei der Streuung u.U. auch ein positiver Impuls- und
Energielbertrag an das gestreute Neutron stattfinden kann.

Die obige Matrixgleichung wird also generell von folgender Form sein:

Hy, O . . . . . . 0 W A cern

Hy Hyp O . . . . . 0

H 31 H 32 H 33 O . . . . O

Hp - .. Hg - : . 0 wq |=| . | (229

Hg-26-2 Hg-26-1 He-2G6 | ¢¥c-2
Hg-16-2 He-16-1 He-16 | ¥Wea
Hgr - -+« Hgg - Hee2 Hee1  Hes N ¢c OSitern

In diesem Beispiel empfangen nur die Gruppen G-2 und G -1 Beitrdge von Streuungen
aus hoéheren Energiegruppen, d.h. von den Gruppen G bzw. G -1. Ware Uberhaupt keine
Aufwartsstreuung vorhanden, hatte die Matrix untere Dreiecksform und liel3e sich durch den

folgenden einfachen Algorithmus l6sen:

@1 = Hii Gecern (2-29)

12
W2 =H 2 (dextern —H21¢1)
1
Yg=H g{qutern - ZHgg"/’g'J'
g'<g

Sind dagegen thermische Gruppen mit signifikanter Aufwartsstreuung vorhanden, muf3 tber

diese iteriert werden:
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oA <5t 5 gl 3 gl
g'<g g'>g

Sowohl mit als auch ohne Aufwartsstreuung wird nur der diagonale Operator Hgq invertiert;

die nicht-diagonalen Operatoren Hyy,g'# g wirken stets nur multiplikativ auf jene Neutro-

nenfliisse, die bereits in den vorigen Rechenschritten bzw. der vorigen Iteration bestimmt
worden sind. In der Energiegruppendarstellung ist also fir jede Energiegruppe lediglich die

folgende Gleichung zu I6sen:

m+z p(r.0)= [ws®f om)yl o) sf.q) (2:31)

Der Stromungs- und Wechselwirkungsbeitrag wirkt nur auf die jeweilige Energiegruppe, der
Streuterm enthélt lediglich noch den ,Selbststreuanteil =29, behandelt also nur die Neutro-
nen, die auch nach der Streuung noch innerhalb derselben Energiegruppe vorzufinden sind.
In dem Quellterm S sind alle anderen Beitrage, d.h. die der externen Quelle sowie die durch

Einstreuung aus allen anderen Gruppen g'#g absorbiert:

SF.0)=55(.8)= a%an(r.0)+ 3 [a0 =% [r,0m@) pfr, ). (2:32)
9'#9 411

Gleichung 2-31 ist die sog. ,Within-Group“-Gleichung, die effektiv ein monoenergetisches

Problem mit bekanntem, festen Gruppenquellterm Sy darstellt. Die Losung dieses Problems,

d.h. die Invertierung des Operators:
Hy =(Qm+Z)y - jdfz ZS(F,Q E@')c/f(r,fz') (2-33)

mul3 allerdings aufgrund des Integralbeitrages der Selbststreuung iterativ erfolgen; dieses
Verfahren, auch bekannt als ,Iteration on the Scattering Source” [CAR68], kann leicht physi-
kalisch interpretiert werden und erlaubt es auRerdem, Aussagen Uber die Konvergenz des

Verfahrens zu machen. Die Iterationsvorschrift lautet (mit dem Iterationsindex 1 ):

=
N—
N —
<
[ge=}
+
N
i
o]}
N—
o]
[ge=}
=
=
el
N ——

[ m+x( o), 0)= [doz 0@ )y, 6)+sfr,0) (230

Sei nun pOz0 = 30 (238
m=0

Eingesetzt in Gleichung 2-34 erhéalt man:
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(2-36)

Die Gleichung fur die nullte Iteration ist gerade die ,Within-Group“-Transportgleichung ohne
Streuanteil. Der Fluf3 1/7(0) ist also die Ldsung fur solche Neutronen, die direkt von der Grup-

penquelle S emittiert wurden und noch keine Streuung innerhalb der Gruppe erfahren ha-

ben. FUr die weiteren Iterationen gilt, daf3 fir jeweils aufeinander folgende Werte von m der

Quellterm zur Bestimmung von tZ/'(m) nur von den Streubeitragen des Flusses t/"/'(m_l) her-
rihrt. Folgende Interpretation ist moglich: sei ﬁ(o) der FluR der Neutronen, die noch nicht
gestreut wurden, so reprasentieren 47(1) ,1,7/'(2) ,t]/'(m) gerade die Anteile des Neutronenflusses,

die 1,2,...,m Streuungen erfahren haben. Da der Gesamtfluf} w(' +1) sich gemaR Gleichung
2-35 aus der Summe aller dieser Beitrdge zusammensetzt, sind bis zur (| +1)-ten Iteration

alle Neutronen erfaf3t worden, die maximal | Streuungen erlebt haben, nachdem sie von der
Gruppenquelle S erzeugt worden sind.

Die ,lteration on the Scattering Source* konvergiert also um so schlechter, je haufiger ein
Neutron innerhalb einer Gruppe gestreut wird. Ist hingegen die Absorption grof3, oder verlaft
das Neutron bereits nach wenigen StéRen die Gruppe durch Auf- oder Abwartsstreuung (be-
vorzugt durch St6Re mit leichten Kernen), so wird das Verfahren ausgezeichnet konvergie-

ren. Ein qualitatives Maf3 fur diesen Sachverhalt ist das sog. Streuverhéltnis ~4/Z;, das den
Anteil der Selbststreuung an der Gesamtreaktionsrate einer Gruppe angibt. Fur ¥4/%;>0.9

ist Konvergenz i.allg. erst nach (gewohnlich unzumutbar) vielen lIterationen zu erreichen;
man ist also hier auf effektive Beschleunigungsmechanismen angewiesen, auf die im Zu-
sammenhang mit der Diskrete-Ordinaten-Methode (siehe Abschnitt 4.4) ndher eingegangen
wird.

Es folgt eine Diskussion der anspruchsvolleren Probleme der Kritikalitdétsberechnungen bzw.
der unterkritischen multiplizierenden Systeme, in denen zusatzlich der Spaltterm in den
Gruppengleichungen zu bericksichtigen ist.

Das zu Gleichung 2-27 analoge Differentialgleichungssystem fur den kritischen Fall nimmt

nun folgende Form an:

S ( LS s ) 13 59 (48
> \Hgg 99y ~Hegg | ¥q = L > vz{ [dQyy (2-37)
TS aoem T
=gy’ 9
=F

bzw. in Matrixform:
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Hi1 Hipp . Hyg . Hig )¢ vy ... it (@ X1F
Hop Ho
-1 -1
H gl . . H gg . . . keff . . . . keff
Hgt . . . . Hgs s xovzr . . xevi¥ @ XoF

Hier wurde auRerdem im letzten Schritt die Spaltdichteverteilung F = ZVZ?’(DQ' definiert.
gl

Der Operator H g auf der linken Seite der Gleichung ist identisch mit dem entsprechenden

Operator in der Transportgleichung fur nicht-multiplizierende Systeme; im Gegensatz zu die-
sen findet man jedoch statt eines festen Quellterms auf der rechten Seite den Spaltoperator
vor, der ebenfalls auf die Neutronenfliisse wirkt. Dieser Operator ist dariiber hinaus vollbe-
setzt (siehe die Diskussion des Streuoperators) so daf ein einfacher Lésungsalgorithmus

wie in Gleichung 2-29 nicht in Frage kommt. Ferner muf3 der Eigenwert kg bestimmt wer-

den.
Um die Notation weiter zu vereinfachen, schreibt man Gleichung 2-37 symbolisch als:

sziXF :wzH‘liXF. (2-38)
Kesf Kesf

-
Integration Gber alle Winkel und Multiplikation mit T = (VZ 1f ,VZ% . Vch;) liefert dann:

ijdéwziijdéH‘l)(F. (2-39)
Kesf
Mit der formalen Definition des Operators A= f7 deH_l)( erhalt man dann eine Eigen-

wertgleichung in der Spaltdichte

AF = keff F. (2-40)

Die Ubliche Methode zur Lésung dieser Gleichung ist die ,Power“-Iteration [GOL96, NAK77].
Ausgehend von einer Schatzung des Eigenwertes k(o) >0 und einer anfanglichen Spalt-

dichteverteilung F(O) fuhrt man folgende Rechenvorschrift bis zur Konvergenz aus:

. . _ [av F(i+1) F(i+1) N1l v
- :klfl‘?AF(l) U jd\</<F(i)“F(i)> L z(ﬂl(k(l) | jA“F@'
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Die Bezeichnung ( | ) steht hier fur eine beliebige Norm (z.B. Quadratnorm) der Spaltver-
teilungen. Die letzte Beziehung erklart den Begriff ,Power“-Iteration: der n-te Iterationsschritt

entspricht gerade der Anwendung des Operators A" auf die erste Abschatzung F(O). Die
Konvergenzeigenschaften dieser Methode werden in Abschnitt 3.5 n&her diskutiert werden.

Man beachte, dal} Kritikalitatsberechnungen zwei unterschiedliche Iterationszyklen miteinan-
der vereinigen. Fur jede Energiegruppe mussen (wie in ,Fixed-Source®-Problemen) die Ope-

ratoren Hgy gemaf der Methode der ,lteration on the Scattering Source® invertiert werden.

Die Power-Iterationsmethode dagegen bezieht sich auf das Gesamtsystem, da eine neue
Spaltdichte F erst bestimmt werden kann, wenn alle Gruppenflisse neu errechnet worden
sind. Wéahrend man bei den Iterationen zur Lésung der einzelnen Energiegruppengleichun-
gen von den ,inneren“ Iterationen spricht, bezeichnet man die wiederholten Power-Iterati-
onen Uber das gesamte Gleichungssystem als ,aufl3ere” Iterationen. Wie bei der Diskussion
der Aufwartsstreuung erwéhnt, ist u.U. noch ein dritter Iterationszyklus notwendig, der dann
aber nur tber die thermischen Gruppen durchgefihrt wird.

Daraus wird ersichtlich, daR3 Kritikalitatsanalysen im Vergleich mit geometrisch ahnlichen ,Fi-
xed-Source“-Problemen i.allg. ein Vielfaches an Rechenzeit benétigen, bis sich schlie3lich
die FluRverhéaltnisse so eingestellt haben, daf3 die (ggf. durch den effektiven Multiplikations-
faktor skalierte) Spaltrate gerade der Verlustrate des Systems entspricht.

Die Situation ist vergleichbar fur unterkritische, multiplizierende Systeme. Gleichung 2-37

wird lediglich durch einen zusatzlichen konstanten Quellterm modifiziert:

G G
LS S _ ! =
z (H g9 Ogg’ ~ Hgg') Yy =Xg Z VZ% J.dQ‘//g' +qutern . (2-42)
g’:l g':1 | ——
=Hgg Yy

=F
Ein effektiver Multiplikationsfaktor ist nun nicht mehr notwendig, da das System, Unterkritika-
litat vorausgesetzt, inhomogen und damit auf jeden Fall I6sbar ist. Die Methode der Power-
Iteration ist aber auch hier anwendbar, wenn man Gleichung 2-42 ebenfalls in eine Form wie
Gleichung 2-40 bringt:

AF =F+0pren = FU=ar0_qun. (2-43)
Solche Probleme zeichnen sich dadurch aus, dal3 (obwohl kein Eigenwert bestimmt werden
muf) die Konvergenz haufig noch schlechter ist als bei vergleichbaren Kritikalitéatsproble-
men, insbesondere wenn das System annéhernd kritisch ist. Dieses Verhalten ist grundsatz-
lich &hnlich zum Verhalten der inneren Iterationen: die Anzahl der benétigten Iterationen ent-

sprach dort gerade der Anzahl der Streuprozesse, die ein Neutron innerhalb einer Energie-
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gruppe durchlebte. Bei unterkritischen Systemen stellt sich analog in der ersten Power-ltera-
tion der unmultiplizierte Flul3 ein, wie es auch in einem nicht-multiplizierenden Medium der
Fall ware. Dartber hinaus wird aber eine neue Generation von Neutronen produziert, deren
Anzahl allerdings (aufgrund der Unterkritikalitat) geringer ist als die der extern zugefiihrten.
Diese Spaltneutronen erzeugen wiederum Spaltneutronen mit einer entsprechend reduzier-
ten Anzahl usw. Die FluRverteilung wird sich also asymptotisch an einen Grenzwert anna-
hern, und zwar um so langsamer, je ndher das System an der Kritikalitat ist. Es sind daher
eine Reihe von Extrapolationsmechanismen entwickelt worden, die teilweise eine erhebliche
Beschleunigung der Konvergenz der auf3eren lIterationen bewirken. Auf diese wird bei der
Diskussion der Diffusionstheorie und der Diskrete-Ordinaten-Methode noch néher eingegan-

gen.

2.5 Die zeitabhangige Transportgleichung

Nach der Diskussion der stationdren Transportgleichung und der moglichen Losungsanséatze
soll nun die vollstandige, d.h. zeitabhangige Gleichung erlautert werden. Die Erweiterung auf
instationdre Phanomene ist zunachst recht einfach: wéhrend fur die stationdre Gleichung
gefordert wurde, daf} sich Verlust- und Produktionsprozesse exakt kompensieren, wird nun
das zeitliche Verhalten des Gesamtsystems durch die Differenz von produzierten und verlo-

ren gegangenen Neutronen bestimmt:

L 9yr.a.Et)=-0myl. 6. Et)-5, . E)yf. 0. E 1)
V(E) o . Stromungsterm Stoflterm
Gesamtanderung
+ oen [, 0 B, 1)+ [0E' [d0'5(F, E' - E,0'@)p(r, &' E' 1)+ x(E) [dE'vE ¢ (F,E)lr,E"1).
externe Quelle ar Spaltterm
Streuterm

(2-44)
Hinzu gekommen ist lediglich die Zeitableitung auf der linken Seite der Ableitung, die aber

aufgrund der Definition des Flusses ¢ =vN gerade die zeitliche Anderung der lokalen Neu-

tronendichte im System darstellt.

2.5.1 Verzogerte Neutronen

Die Gleichung 2-44 beschreibt den Neutronentransport exakt, wenn alle Spaltneutronen
prompt, d.h. instantan nach der Kernspaltung freigesetzt werden. Tatséchlich wird aber ein

geringer Anteil nicht spontan emittiert, sondern tritt als Folge des [-Zerfalls einer Reihe

kurzlebiger Spaltprodukte, der sog. Mutterkerne oder Vorlaufer (engl.: Precursor) auf (von
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denen bislang etwa 260 identifiziert worden sind). Der U235 ﬁ=683EL0_3
Anteil [ dieser sog. verzogerten Neutronen an der Ge-
u2® £=16.61073
samtzahl aller Spaltneutronen ist von Isotop zu Isotop
239 - -3
unterschiedlich und variiert zwischen 0.2 und 1.7%. Eine | PU £ =22300
Ubersicht gibt Tabelle 2-2. Trotz der groRen Anzahl der | p,241 (3 =5.0810"2

Vorlaufer und deren individuell stark unterschiedlichen

Zerfallszeiten hat es sich als ausreichend erwiesen, die | Tabelle 2-2: Physikalischer Anteil
. o . der verzogerten Neutronen [BRA89]
verzdgerten Neutronen in insgesamt sechs Gruppen mit

jeweils charakteristischen Zerfallskonstanten A, (i=1..6) und Anteilen B an der Gesamtzahl

zu gliedern. Fir Uran-235 sind diese in Tabelle 2-3 angegeben.

B 0.0380 0.1918 0.1638 0.3431 0.1744 0.0890
A (s‘l) 0.0133 0.0325 0.1219 0.3169 0.9886 2.9544
7 () 75.2 30.8 8.2 3.16 1.01 0.339

Tabelle 2-3: Relative Anteile, Zerfallskonstanten und Lebensdauern der verzdgerten Neutronen fur U-235
[BRA89]

Es ist noch anzumerken, dal3 die verzogerten Neutronen im Mittel bei wesentlich geringeren
Energien freigesetzt werden als die prompten Spaltneutronen. Jeder der sechs Gruppen
kann ein individuelles Spaltspektrum zugeordnet werden. In Abbildung 2-7 sind diese Spek-
tren fur U-235 dargestellt, wobei die Daten aus der derzeit aktuellsten Quelle (ENDF/B-VI)
Ubernommen wurden. Aufgrund der komplizierten Messung ist der Energiebereich in 50-keV-
Intervalle eingeteilt worden, in denen die verzégerten Neutronen summarisch detektiert wur-
den [VIL92].

1,8x10°
3,0x10°
X 1,6x10°
'|
2,6x10° 14x10° 4 - "

Verzogerte Neutronen, Gruppe 1 1,2x10° 417 ]

2,0x10° Verzs .
- — - Verzogerte Neutronen, Gruppe 2 . ' .
----- Verzbgerte Neutronen Grugge 3 1,0x10° : Verzogerte Neutronen, Gruppe 4
im 15x10° ’ m . ok - — - Verzogerte Neutronen, Gruppe 5
IS X > 80x10° W Verzogerte Neutronen, Gruppe 6
-7
1,0x10° 6,0x107
4,0x10"
5,0x107
2,0x107
00 T T T T T 1 00 T T T T T T .' ety | — T 1
0,0 5,0x10° 1,0x10° 1,5x10° 00 50x10° 1,0x10° 15x10° 2,0x10° 25x10° 3,0x10°
Energie (eV) Energie (eV)

Abbildung 2-7: Energiespektren der sechs Gruppen verzégerter Neutronen
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Trotz ihres betragsmalig kleinen Anteils sind die verzogerten Neutronen von eminenter Be-
deutung in der Reaktorkinetik. Tatsachlich ermdglicht erst ihr Vorhandensein die Regelung
eines Kernreaktors auf technisch realisierbaren Zeitskalen.

Fur die Einbindung der verzégerten Neutronen in die Transportgleichung muf3 zundchst der

Spaltterm modifiziert werden:

XE) eV (B ol EV) = (- B)xp(E) [dEVE, (7, E) o, V). (245)

Die Produktion der verzogerten Neutronen wird von der Zerfallsrate der Mutterkerne be-

stimmt. Gemal den Gesetzen des radioaktiven Zerfalls ist diese gerade A,C;, wobei C, (F,t)

jeweils die Konzentration der Mutterkerne der Gruppe | zum Zeitpunkt t darstellt. Die ener-
getische Verteilung wird durch die verzdgerten Neutronenspekiren )(l, bestimmt (das

prompte Spektrum wird zur besseren Unterscheidung im weiteren mit x, bezeichnet). Der

Quellterm flr die verzégerten Neutronen lautet dann:

6

Qverz. Neutronen (F, E, t) = ZX(Ij (E)/‘I G (F’ t)- (2-46)
=1

Durch das Einflgen dieses Terms in die Transportgleichung wird diese zusétzlich abhangig
von der Konzentration der Mutterkerne, d.h. neben der Transportgleichung missen auch Be-
stimmungsgleichungen fir die sechs Vorlaufergruppen aufgestellt werden, so daf3 insgesamt
ein System von 7 partiellen Differentialgleichungen entsteht. Die 6 Gleichungen fir die Vor-

laufer lauten:

%q (F.)=-A G/ (F.0)+ A [dEVE (F.E) o, EV1). (2-47)
0

:ﬁlF

Diese Gleichungen sind ebenso lokale Bilanzgleichungen wie die Neutronentransportglei-
chung: Die zeitliche Anderung der Vorlauferkonzentration wird bestimmt durch den radioakti-
ven Zerfall der Mutterkerne sowie durch deren Neubildungsrate, die proportional zur Spalt-

dichte F mit den Anteilen [, als Proportionalitatsfaktoren ist.

Die gesamte Transportgleichung mit allen Anteilen lautet nun:
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%%w(iﬁ, Et)=-0my(r,0,Et)-%,(F.E)yl.0.Et) ( 2-48)
. Strémungsterm StoRterm
Gesamténderung
+ Qernll B EA)e [0 [o05, (6 - E.v @)l 0n)
" edemeQule am
Streuterm
6
+xp(E)-B) [dE'vE (F.E) or E. 1)+ > x4 (E) A C (7, E).
=1
prompter Spaltterm
verzogerte Neutronen

Es ist Aufgabe der Reaktorkinetik, das System aus Gleichung 2-48 und den Vorlauferglei-
chungen 2-47 zu lésen. Im néchsten Abschnitt wird zunéchst die Diskretisierung der Zeitva-

riablen erlautert.

2.5.2 Diskretisierung der Zeitvariablen

Die LOosung der Gleichung 2-48 ist fir realistische nukleare Systeme mit einem erheblichen
numerischen Aufwand verbunden. Erste Ansatze gehen zurlick bis in die Mitte der siebziger
Jahre [LAT71, HIL76], wurden damals aber aufgrund der eingeschrankten Rechenkapazita-
ten nicht weiter verfolgt und blieben auf eindimensionale, prompt kritische Probleme ohne
Berucksichtigung der Vorlaufer beschrankt. In einigen neueren Anwendungen [ALC98]
konnte zwar gezeigt werden, dal3 die Diskrete-Ordinaten-Methode in der Lage ist, auch
komplizierte dreidimensionale Probleme mit komplexer Geometrie zeitabhéngig zu behan-
deln; betrachtet wurde jedoch nur die Entwicklung nicht-multiplizierender Systeme Uber sehr
kurze Zeitrdume, die aufgrund des Fehlens der auf3eren Iterationen wesentlich leichter als
kritische Systeme zu behandeln sind.

Um die zeitabhangige Transportgleichung 2-48 numerisch behandeln zu kénnen, muf3 zu-
nachst die Zeitableitung angemessen approximiert werden. Die einfachste und am haufig-

sten verwendete Naherung ist der folgende Differenzenquotient:

. - (n+1) _ ()
19kl = ¢rs)-ul)_ o™ -y (2-49)
v ot v At v At

Die Zeitableitungen der Vorlaufergleichungen werden analog diskretisiert:

iC|(F,t) = CI('[JFA'[)_C'(J[): C'(n+l)_c'(n). (2-50)
ot At At

Ferner ist festzulegen, auf welche Art die Transportgleichung zeitlich integriert werden soll.

Im Folgenden wird vornehmlich die sog. implizite (Ruckwarts-) Diskretisierung der Zeitvaria-
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blen verwendet. Die flr einen Zeitschritt zu lI6sende Transportgleichung lautet dann in Ope-

ratornotation (zun&chst ohne verzégerte Neutronen):

1 n+l) _,,\n)]— n+
m(w( 1)yl ))_(QDD+Zt)l,lI( D 4 (2:51)

[oE' [dt 24 (E" ~ B, Q@ )w ™ + y(E) [dEVE ( (E) D).

n+1)

Die zu ermittelnde Grol3e t//( tritt also sowohl in der diskretisierten Zeitableitung als auch

in den Transport-, Streu- und Spaltungsoperatoren auf, wahrend die L6sung aus dem letzten
Zeitschritt t//(”) lediglich als bekannter zuséatzlicher Quellterm auftaucht. Zur Lésung muf3

nun die gesamte rechte Seite invertiert werden, womit der Rechenaufwand zunachst ver-

gleichbar mit der Lésung eines stationdren kg - oder ,Fixed-Source®-Problems mit spaltba-

rem Material ist (siehe Abschnitt 2.3). Wenn also bereits die Losung des stationaren Pro-
blems sehr aufwendig ist, so wird die Losung des zeitabhangigen Systems mit u.U. mehre-
ren tausend Zeitschritten ohne geeignete Beschleunigungsverfahren kaum tragbar sein. Aus
diesem Grund ist das implizite Schema bislang in keinen der frei zuganglichen Diskrete-Or-
dinaten-Codes aufgenommen worden. Da diese Arbeit den Versuch macht, genau diese
Licke zu schlieRen, wird zunachst die vollstdndige Transportgleichung mit Vorlaufern in im-
pliziter Form hergeleitet.

Mit der folgenden Kurzschreibweise fur Transport- und Streuoperator sowie die Spaltdichte
F:

HSy=0my HS=[de' [dd' s (E - EQ@ )y F=[dEv (E)ME), (252

lauten die implizit diskretisierte Transportgleichung sowie die Gleichungen fiur die Vorlaufer-

konzentrationen:
%(w‘”ﬂ) —p )=S0 15 0 S0 4y (E)a- B 4 3 4 ()4
=1

(2-53)

i (c,(”+1) - c,(”))z e . g ple), ( 2-54)

Auflésung der Vorlaufergleichung 2-54 liefert:

-1
1 1
C(n+1) - = C(n) + F (n+1) = (_+/] j . 2-55
| NG N A vl (2-55)
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Einsetzen dieser Beziehung in Gleichung 2-53 und Sortieren der verschiedenen Terme nach

Zeitschritt n bzw. n+1 ergibt dann:

6
H LSy 4 (Zt +i]w(”+1) +H D) I:Xp(E)(l_ B)+ Y xbAyi i [FY =
=1

VAt
j—/ L ’ ;
t x'E) (2:56)
v Lol 1y
IZl)(ol |V| G +vAt"U
.
bzw.:
-Qmy + iy + [dE' [dQE(E' - E,.QW)y + x'(E) [dEVE ( (E') 0= (7, E,1). (2-57)

Dies ist aber formal genau die Transportgleichung fir ein Fixed-Source-Problem in einem
multiplizierenden Medium. Hat man also einen Code zur Verfigung, der das stationare Pro-
blem mit einem fest vorgegebenem Quellterm zu l6sen vermag, so ist man auch in der
Lage, einen Zeitschritt durchzufiihren, vorausgesetzt man modifiziert totalen Wirkungsquer-
schnitt und Spaltspektrum gemal:

6
Sp=3+ —Zt X(E)=0-Bxp(E)+ X xa(E)AnA (2-58)
=1

und definiert den ,Fixed-Source“-Term mit den aus dem vorigen Zeitschritt bereits bekannten

GroRen t//(”) und Cl(”):

A ( ) 2-59
wvid Zxd | A (2-59)

Mit den neuen Flissen kann dann auch die Spaltdichte zum Zeitpunkt n+1 und daraus die

entsprechenden Vorlauferkonzentrationen bestimmt werden:

F) = [aeve ()™ E) = cl(“ﬂ)_—y, ) 4y g E () ( 2-60)

Es ist nun ein leichtes, die zeitdiskretisierte Transportgleichung in die in Abschnitt 2.4 erlau-
terte Energiegruppendarstellung zu bringen. Definiert man die inversen Gruppengeschwin-

digkeiten v4 sowie die verzégerten Gruppenspaltspektren tber:
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= = V(El{ Xdg = [dE' xg(E)) (2-61)
Vg @y (I’) g

jdE'iqo(r*,E')
9

so lautet die Transportgleichung in Energiegruppenform:

«

Fomssy)pldf.a)= g% ja0 59 (0@ )y I, 6)+ xg g%vz%'qo(ﬂ‘”) )+ af(r.0)

(2-62)

mit den Abkilrzungen (der Term q(”) signalisiert, dal3 in dieser Grof3e nur die aus dem letzten

Zeitschritt bekannten Flisse/Vorlauferkonzentrationen auftauchen):

1

z'tg =ztg+v At
g

= B YAl 0L 4 L el
Xg BIXR+ 2 XaghN B dg Y > X VG
=1 g =1

(2-63)

Auch hier ist die formale Ahnlichkeit zur stationdren Gruppentransportgleichung offensicht-
lich. Samtliche Iterationsverfahren, wie in Abschnitt 2.4 besprochen, kénnen also auch auf
die implizit zeitdiskretisierte Form der Transportgleichung angewendet werden. Zur Berech-
nung eines einzigen Zeitschrittes ist es also ggf. notwendig, in jeder Energiegruppe einige
Jterations on the Scattering Source” sowie mehrere Power-Iterationen Uber das Gesamtsy-
stem durchzufuihren. Obwohl der Aufwand also zunachst derselbe wie fir ein stationares
Problem ist, wird spater gezeigt werden, dal’ aus der FluRverteilung des Zeitschrittes n eine
recht gute Abschéatzung der Losung des néchsten Zeitschrittes n+1 gewonnen werden kann,
so dal} die Konvergenz entscheidend verbessert wird und mitunter nur noch eine einzige au-
Bere Iteration und sehr wenige innere Iterationen pro Gruppe notwendig sind. Man erreicht
so eine Beschleunigung von haufig mehr als einer Gréf3enordnung gegeniber stationdren

Problemen.

2.5.3 Alternative Verfahren zur Zeitdiskretisierung

Neben der im letzten Abschnitt ausfuhrlich erlauterten impliziten Methode existieren in der
Literatur weitere Verfahren, die nun kurz diskutiert werden sollen. Zur Vereinfachung be-

trachte man folgende einfache Modellgleichung mit einem zunachst beliebigen Operator H :
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Weny = yleem)=enlrou()= (1+ HAt %(mz H 2)+....j¢(t). (2-64

Die Lésung von Gleichung 2-64 kann also formal als wiederholte Anwendung des Zeitent-

wicklungsoperators exp(HAt) auf (t) dargestellt werden [VARG5]; da die héheren Poten-

zen des Operators H jedoch i.allg. nicht zur Verfligung stehen, ist dieses Schema nume-
risch nur schwer umsetzbar. Es ist daher zu fordern, dafl3 konkrete Zeitdiskretisierungssche-
mata zumindest die Reihenentwicklung in Gleichung 2-64 bis zu einer moglichst hohen Ord-

nung O(At) wiedergeben.

Die allgemeine Form eines Einschritt-Zeitintegrationsverfahrens lautet mit dem Differenzen-

guotienten (Gleichung 2-49):

(n+1) _ ()
% =aHy (™) +(1-a)Hy M a0fod]. (2-65)
Diese Gleichung enthélt folgende Spezialfalle (angegeben sind jeweils die Differenzenformu-

lierung, die Zeitentwicklungsoperatoren und ggf. deren Reihenentwicklung):

Vorwartsdifferenz oder explizites Verfahren, a =0:
(n+1) _,;,(n)
%: H¢,(n) — w(n+1) :(1+AtH)¢//(“),

Ruckwartsdifferenz oder implizites Verfahren, a =1:
[//(n+1) _w(n)

At =H w(ﬂ‘fl) — w(n+1) =(1-atH)™? ll/(n)

t/,(n+l) - @+AtH +At2H 2 +O(At3))(//(n) _

Zentrale Differenz, a =0.5;

w(n*'l) _w(n) 1

-1
n :EHw(nﬂ) +%H¢/(n) — (,U(n+1) :(1—%AIHJ (1+%AtHj¢’(n)

w1 = (1+ AtH +%At2H 2 +o(At3)j¢/(“) .

Im expliziten Verfahren muf} lediglich der Operator 1+AtH auf die Losung des letzten Zeit-

n+1)

schrittes w(”) angewandt werden, um w( zu erhalten. Dies ist in der numerischen An-

wendung gleichbedeutend mit einer Matrizenmultiplikation. Fir die implizite und die zentrale
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Zeitdiskretisierung sind hingegen eine Inversion bzw. eine Inversion mit einer vorhergehen-
den Multiplikation notwendig, um in der Zeit voranzuschreiten. Der Rechenaufwand fir diese
Verfahren wird also generell wesentlich groer als fur den expliziten Fall sein. Vergleicht
man die Reihenentwicklung der jeweiligen Zeitentwicklungsoperatoren mit der des ,exakten®

Operators, Gleichung 2-64, so féllt auRerdem auf, daf’ explizites und implizites Verfahren nur
bis zur Ordnung O(At) korrekt sind, wahrend die Zentraldifferenz bis zur Ordnung O(Atz)

mit 2-64 Ubereinstimmt. Das Zentrale-Differenzen-Verfahren wird also im Allgemeinen bei
gleicher Genauigkeit grof3ere Zeitschritte erlauben als explizites und implizites Verfahren.
Eine Variante der zentralen Differenz ist das sogenannte ,Diamond-Differencing“-Schema,
das bereits versuchsweise in einem zeitabhangigen Diskrete-Ordinaten-Code eingesetzt
wurde [ALC98, BAK96]. Man fuhrt zunachst nur einen halben impliziten Zeitschritt durch:

(n+12) _(n) -1
Y At/zw O ) w(nwz):( —%AtH] o) (2-66)

und extrapoliert dann gemalR der sog. ,Diamond-Differencing“-Relation zum vollen Zeit-

schritt:

[//(n+1/2) = % Qg(nﬂ) +¢,(n)) w(nﬂ) = 2¢/(n+1/2) —l//(n) =

(n+1) _ 2 ), (n) _( THY2IMH ) (n) _ 1,22 3)),, (n)
17 -(—1_]/2th 1}40 -(—1_]/2th}0 —(1+AtH+2At H +O(At ))w .

(2-67)

Auch diese Rechenvorschrift ist korrekt bis zur Ordnung O(Atz) und hat gegenuber der Zen-

trale-Differenzen-Formulierung den Vorzug, dal3 die Multiplikation des Flusses (//(“) mit dem
Operator 1+1/2AtH entféllt; stattdessen mufd nur die Beziehung 2-67 angewandt werden,

die keine Matrizenmultiplikation erfordert. Der Aufwand ist also nur geringfuigig héher als fir
das implizite Verfahren.

Alle oben genannten Verfahren erlauben es, durch Wahl entsprechend kleiner Zeitschritte
die Genauigkeit beliebig zu erhdhen. Oft ist jedoch ein anderes Kriterium wesentlich restrikti-
ver: die Stabilitat des gewahlten Verfahrens. In der Stabilitatsananalyse wird die Entwicklung
des Fehlers pro Zeitschritt betrachtet und dessen Fortpflanzung Uber einen langeren Zeit-
raum untersucht. Bleibt der Fehler auch nach beliebig vielen Zeitschritten unterhalb einer
vorgegebenen oberen Schranke, so ist das Verfahren stabil; wird hingegen der Fehler in je-
dem Zeitschritt um einen ,Verstarkungsfaktor* >1 erhéht, so ist das Verfahren instabil. Die
Literatur zur Stabilitatsananalyse ist sehr umfangreich [HAG81, VAR65, AXE96]; es sei da-

her nur eins ihrer zentralen Resultate zitiert:
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Ist der Operator A eine Approximation an den Zeitentwicklungsoperator exp(HAt), so ist das

entsprechende Zeitschrittverfahren t//(”+1) = At//(”) dann stabil, wenn fir den gréRten Eigen-
wert A von A (dem sog. spektralen Radius p(A)), [A|<1 gilt. Gilt sogar |A|<1, ist das Ver-

fahren unbedingt stabil, d.h. stabil fur beliebige At.
Betrachtet man noch einmal die obigen Zeitdiskretisierungen, so gilt fur das implizite Verfah-

ren (die Eigenwerte von H seien /;):

) = (1-aH) Ty A=@-aH)? = plA)=1 Alu <1 OMLA,  (2:68)
- i

ist also unbedingt stabil; ahnliches gilt auch fir die zentralen Differenzen sowie fur das ,Dia-

mond-Differencing®. Fiur das explizite Verfahren findet man hingegen:

) =(@eaH)p)  A=@+am) = p(A)=prath]<1 fur At</]2 (2-69)

max

Hier ist also die maximal zuléssige Zeitschrittweite u.U. durch den gré3ten Eigenwert von H
empfindlich eingeschréankt. Dies gilt insbesondere fir steife Systeme, zu denen auch das
Gleichungssystem von Neutronentransportgleichung und Vorlaufergleichungen gehort.

Die Erfahrung zeigt, da3 die explizite Diskretisierung in vielen Féllen die maximale Zeit-
schrittlange so stark einschrankt, daf? der Vorteil des geringeren numerischen Aufwands im
allgemeinen mehr als zunichte gemacht wird. In fast allen Bereichen der numerischen Ma-
thematik wird daher von unbedingt stabilen impliziten oder héheren (wie den Zentralen Diffe-
renzen) Verfahren Gebrauch gemacht. In dieser Arbeit wurden sowohl das im Abschnitt 2.5.2
bereits erlauterte implizite als auch das ,Diamond-Differencing“-Verfahren fir die zeitabhan-
gigen Transportrechnungen implementiert.

Ein weiteres Verfahren, auf das speziell in der Reaktorphysik héufig zurtickgegriffen wird, ist
die sogenannte quasistationare N&herung, die i.allg. wesentlich weniger rechenintensiv als
das implizite Berechnungsschema ist und auf der Annahme basiert, daf3 sich wahrend einer
Transiente zwar die Amplituden von Fluf® und Leistungverteilung rapide &andern kénnen, das
FluBprofil selbst aber zeitlich weitgehend konstant bleibt, d.h. nur langsam variiert. Dann
reicht es aus, die aufwendige iterative Losung der Transportgleichung nur in grof3en und
zeitlich unregelméaRigen Abstdnden durchzufiihren. Dazwischen wird die Entwicklung der
Amplitudenfunktion durch Ldsen der sog. verallgemeinerten punktkinetischen Gleichungen
bestimmt, die durch ein System gewdhnlicher Differentialgleichungen dargestellt werden und
daher mit geringem numerischen Aufwand l6sbar sind. Das quasistationare Verfahren und
die Punktkinetik als zwei der wichtigsten Naherungsverfahren der Reaktordynamik werden in

Anhang E ausfuhrlich diskutiert; im Zusammenhang mit dem FRM-II wird die Punktkinetik
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aulR3erdem zu Vergleichszwecken herangezogen. Auf die Implementierung einer quasistatio-

naren Methode wurde in dieser Arbeit verzichtet.

2.6 Die Diffusionsndherung

In den meisten Reaktoranwendungen ist die detaillierte Winkelabhangigkeit der Neutronen-
flusse nur von untergeordneter Bedeutung. Man ist vielmehr interessiert an winkelintegrierten

GrolRen wie den skalaren Flissen und Neutronenstromen:

of Et)= jdéw(r, Q.E ) J(F.Et)= [dQ Qulr,Q.Et). (2-70)

4 4

Es liegt daher nahe, die Transportgleichung Uber alle Raumwinkel zu integrieren. Diese Vor-

gehensweise fuhrt zum in der Reaktorphysik vielleicht wichtigsten Naherungverfahren, der

Diffusionsndherung. Fiuhrt man die Integration Uber jdﬁ aus, so ergibt sich mit obigen Defi-

nitionen:

- S +00+39= [dE'Z(E’ - E)@lr, E')+ x(E) [dEVE ¢ (E) AT, E'). (2-71)

Eingefuihrt wurden der Gradient des Neutronenstroms J und der filhrende Term der Le-
gendre-Entwicklung des differentiellen Streuquerschnitts. Die Gleichung hat sich zwar we-
sentlich vereinfacht, ist aber aufgrund der Anwesenheit der unabhéngigen Variable J nun
unterbestimmt.

Es ist also notwendig, eine zweite Gleichung zu generieren, z.B. durch Integration tber

jdﬁf) . Dies liefert:

%‘;—‘:+DDjdfl(*ﬁ)t//(iﬁ',E)ﬂtj= [dEZg(E - E)I(F.E) (2-72)

mit dem dyadischen Produkt (f)é) und dem zweiten Term der Legendre-Entwicklung des
differentiellen Wirkungsquerschnittes, g . Der Spaltterm liefert aufgrund der isotropen Spalt-

verteilung keinen Beitrag. Offensichtlich ist durch diese Integration zunéchst nichts gewon-

nen, da der zweite Term der linken Seite eine neue unbekannte Grof3e enthélt. An dieser
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Stelle wird die entscheidende N&herung der Diffusionstheorie gemacht: Man unterstellt, daf3

die Winkelflisse nur linear anisotrop in Q sind. Dann kann z.B. die Entwicklung in den

FluBmomenten nach dem ersten Term abgebrochen werden:

1 1

ol 0.EN)=Y Y d"(F E)Yin(@)= ol E,1)+33(F, E, 1)@ (2-73)
=0 m=-

Hier wurde zunachst Gebrauch davon gemacht, daf3 das fuhrende FluBmoment nichts ande-

res als der skalare FIuR ¢ selbst ist. Die Beziehung zwischen Neutronenstrom J und den

hoheren FluBmomenten kann mit der Definition des Stroms, Gleichung 2-70, den Eigen-
schaften der Sphéarischen Harmonischen und den Transformationsvorschriften von Winkel-
flissen und FluBmomenten (Gleichungen 2-10 und 2-11) leicht tberprift werden. Mit dieser

grundsatzlichen Annahme ergibt sich schlief3lich:

00 (06)(p+37 @)= % OgfF t). (274)

Daraus erhéalt man das folgende gekoppelte Gleichungssystem, die sog. P, — Gleichungen:

la_<”+mm+zt¢ [E'S(E" - E)glr, E')+ x(E) [dEVE ¢ (E') o7, E')
v ot (2-75)
193 1

St 0e (J = [dE'zg4(E' - E)J(F,E ).

Der Name ruhrt daher, daf die Entwicklung des Flusses nach der linearen, ersten Ordnung
abgebrochen wurde. Aul3erdem wird auch die Anisotropie der Streuquerschnitte nur bis zur
ersten Ordnung der Legendre-Entwicklung beriicksichtigt. Um dieses System weiter zu ver-
einfachen, kann man zudem die Zeitableitung des Neutronenstroms vernachlassigen, da
i.allg. gilt, dal3 [DUD76]:

— <<V, (2-76)

Die Gleichungen 2-75 enthalten nach wie vor zwei Unbekannte, ¢ und J. Um eine Bezie-

hung zwischen diesen beiden Grol3en herzustellen, stellt man zunachst die zweite Gleichung
um:

[dE'=g(E" - E)3;i(F.E 1) -

Ji (F,E,t)

i(F,0)=-DF,E0er,t) D, E)=:—13 5. (7,E)- i=x,y,2.

(2-77)
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Hier wurde formal ein Diffusionskoeffizient D eingefihrt; in dieser Form ist Gleichung 2-77 in
vielen Bereichen der Physik als Fick’sches Gesetz bekannt und stellt die gewiinschte Ver-
bindung von Flissen und Stromen her. Allerdings ist die Definition von D zun&chst rein for-

mal, da die FlulRkomponenten J; selbst unter dem Integral auftauchen; dadurch wird der

Diffusionskoeffizient aul3erdem richtungsabhangig. Zur Auswertung von Gleichung 2-77 wird
man i.allg. darauf angewiesen sein, eindimensionale Vorausrechnungen durchzufihren, die
das interessierende System approximieren, um dann mit den so ermittelten angendherten
Stromen den Diffusionskoeffizienten zu bestimmen. Diese Verfahren mul3 ggf. iterativ erfol-
gen, bis die Strome selbstkonsistent mit dem Koeffizienten D vorliegen. Eine Diskussion zur
Behandlung der Richtungsabhangigkeit findet man z.B. in [HEN75].

Ist die Streuung jedoch im Laborsystem isotrop (keine gute Néherung, wie bereits in Ab-

schnitt 2.2.2 festgestellt), dann reduziert sich D auf:

1

D(F,E):m.

(2-78)
Weniger restriktiv ist die haufig gemachte Annahme, dal3 die anisotropen Anteile des Streu-
guerschnitts nur zur elastischen Streuung beitragen:

R o m )

Hier wurde der sog. Transportquerschnitt >, eingefuhrt. Dies ist die gangigste Form des

sq(E' - E)=324(E)6(E-E) = (2-79)

Diffusionskoeffizienten.

Fahrt man nun die Fick'sche Beziehung 2-77 in die P, —Gleichungen ein, so ergibt sich
schlie3lich die endglltige Form der Neutronendiffusionsgleichung, aus der die Strome J;

eliminiert worden sind:

1ld¢
v ot

+0D(F, E)O¢F,t)+Zp= [dE' 2 (E' - E)olr, E')+ X(E) [dEVZ ¢ (E')F,E').  (2-80)
Man beachte, dal? diese Gleichung im Gegensatz zur Transportgleichung eine parabolische
Differentialgleichung zweiten Grades ist. Sie wird i.allg. wesentlich weniger Rechenzeit bean-
spruchen, da die Winkelabhangigkeit ausintegriert wurde. Die wesentliche eingeflossene
Néaherung ist die Annahme schwacher Anisotropie der Fliisse. Anisotropien werden aber
immer dort auftauchen, wo starke Gradienten in der winkelabhangigen Flu3verteilung ent-
stehen, also faktisch an jeder Materialgrenzflache, insbesondere aber in der Néhe von Void-
regionen oder starken Absorbern sowie von réaumlich eng lokalisierten Neutronenquellen.
Dies bedeutet fur grof3e homogene Systeme keine wesentliche Einschrénkung, fir den FRM-
II mit seiner komplizierten geometrischen Struktur aber u.U., daf3 die Diffusionsnaherung

groRere Abweichungen liefert.
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Ohne weitere Diskussion wird noch die Energiegruppenform der stationaren Diffusionsglei-
chung fur kritische Systeme angegeben, deren Herleitung vollkommen analog zur Transport-

gleichung verlauft.

G

DDg(r)Dcog(r)+(z?(r)—zgg(r))w (F)= gzgzgg (r)¢g()+éxg gz I (Flog (). (281)
=59(7) * B

Es ist Ublich, den totalen Querschnitt sowie den Selbststreuquerschnitt 3 zum sogenann-

ten ,Removal“-Querschnitt =29 zusammenzufassen. Schreibt man analog zur Transportglei-

chung:

S (s S ) 1

,zl(Hgg 599""'99' Yy = Kt —Xg Z sz Gy —k—)(g (2-82)
g'= — ;

mit:

Hgg =0Dg(F)0gy (F)+2P () fur g=g’ Hog =23 (Flpy (F) for g=g',

so ergibt sich formal dieselbe Matrixgleichung wie fir die Transporttheorie:

Hip Hipp . Hyy .« Hig )@ X1F
Hor Ho
' ) 1| ) (2-83)
H gl H gg - . . keff .
HGl . . . . HGG e XGF

Die fur jede Energiegruppe zu lésenden ,Within-Group“-Gleichungen mit dem jeweils be-

kannten Gruppenquellterm Sy lauten nun:

0D (F)0gg (F)+ 27 (F) = Sq (F) So(F)= X2 Fag )+ X vm¥oy (). (289
g'#g ef g=1

Vergleicht man mit der analogen Gleichung der Transporttheorie:

Bm+59)yq(r.0)= (05800 )yl 0)+s,(.0). (2:85)

so entfallt bei der Diffusionsgleichung offensichtlich der integrale Streuterm; eine ,lteration on

the Scattering Source” ist daher nicht notwendig. Da allerdings die Lésung der rdumlich dis-
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kretisierten ,Within-Group“-Gleichungen vorwiegend durch iterative numerische Verfahren
erfolgt, spricht man auch bei der Diffusionsné&herung von inneren lterationen.

Die Vorgehensweise bei den &ufReren Iterationen ist hingegen vollkommen identisch; auch
hier findet die Power-Iterationsmethode Anwendung. Der in Abschnitt 2.4 dargestellte Algo-
rithmus kann also unverandert ibernommen werden.

Die implizite Diskretisierung der zeitabhangigen Diffusionsgleichung fuhrt schlief3lich auf die

folgenden, den Ausfuihrungen in Abschnitt 2.5 sehr ahnlichen Ausdriicken:

[0y (F)o+ 2 )l D (F) = 328 Fay () 4y 3 12T D)+ i . )
0Dg (F)O+2y | oy (r)—lzlzS (r)¢gr(r)+)(ngZf¢g, (F)+ag™ (.0 ( 2-86)
g= g=
mit:
9 _ 59, 1 o TR Mo L e, 4 L o)
R Xg—(l—ﬂ)xp+éxdg/\|y|ﬂ| W = a +Exdg/\|Ey|C. (F).

Die Behandlung der Vorlaufergleichungen, die keine Winkelabhangigkeit enthalten, ist in
beiden Fallen identisch (siehe Gleichung 2-54).
Ein wesentlicher Schwachpunkt der Diffusionstheorie ist die Darstellung von Randbedingun-

gen. Die Vakuumrandbedingung der Transporttheorie:

wlF.8.Et)=0 Qm<o, rOr
kann durch die naheliegende Beziehung ¢ =0 fur r O offensichtlich nicht korrekt wieder-

gegeben werden; dann wirde namlich gelten ¢ =0 fir Q<0 O Qi >0. Man be-

gnugt sich daher i.allg. mit Approximationen, die versuchen, den Fluf3 bis in das Vakuum zu
extrapolieren (zur Definition der Extrapolationslange d siehe z.B. [GRE98b, DUD76,

BELS85]) und daraus Werte fir ¢ auf dem Rand I' abzuleiten. Die allgemeinste Form der

Diffusionsrandbedingungen lautet:

a%+ Bdr)=9(F) rOr (2-87)

mit den Spezialfallen:

a=1 B :% g=0 Vakuummit d = 0'71, (2-88)

Zir

a=1 B=0 g=0 reflektierend.
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2.7 Ruckwirkungsmechanismen

In den letzten Abschnitten wurden lediglich die rein neutronenkinetischen Aspekte der
Transportgleichung behandelt. Die Materialeigenschaften des nuklearen Systems wurden
durch raumlich variable, aber zeitlich konstante Wirkungsquerschnitte erfaldt. Eine solche
Beschreibung ist zuldssig fur nukleare Systeme, in denen die neutronenkinetischen Vor-
gange keinerlei Einflul austben auf die Eigenschaften des umgebenden Mediums, z.B. in
Nulleistungsreaktoren oder generell in Systemen mit geringer NeutronenfluRdichte. In Sy-
stemen mit hoher Leistungsdichte wird man hingegen stets das Zusammenwirken von Neu-
tronenkinetik und thermohydraulischen Prozessen beobachten, dessen Untersuchung Ge-
genstand der Reaktordynamik ist.

Da die makroskopischen Wirkungsquerschnitte > definiert sind durch das Produkt aus loka-

ler Nukliddichte n und den mikroskopischen Wirkungsquerschnitten o,

> (F,E,T)=n(F)o(E,T), (2-89)

kann eine Anderung der Neutronenbilanz sowohl hervorgerufen werden durch eine reine
Dichteanderung des Mediums als auch durch Anderung der Temperatur T, die sich direkt
auf die mikroskopischen Querschnitte auswirkt. In Leistungs- und Forschungsreaktoren
spielen die folgenden Effekte eine wichtige Rolle:
Die Verringerung der Kuhlmittel- bzw. Moderatordichte verschlechtert in Leichtwasserre-
aktoren einerseits die Moderation schneller Neutronen, anderseits werden aber auch we-
niger thermische Neutronen im Kuihlwasser absorbiert (Dichteeffekt).
Die Neutronen im System haben die Tendenz, mit den Atomkernen der Umgebung, de-
ren Geschwindigkeiten und Energien durch eine Maxwell'sche Verteilung beschrieben
wird, ins thermische Gleichgewicht zu gelangen. Eine Erh6hung der Moderatortempera-
tur wird also auch das Energiespektrum insbesondere der thermischen Neutronen zu ho-
heren Energien verschieben (Spektraleffekt); dieses wirkt sich dann wiederum auf die
Spaltdichte aus.
Eine Anderung der Materialtemperaturen verandert die Breite der Resonanzen des Ab-
sorptionsquerschnitts durch den Dopplereffekt; dieser ist besonders ausgepragt bei
schweren Nukliden wie U-238, die eine Vielzahl von Resonanzen vor allem im epithermi-
schen Bereich besitzen.
Ein Leistungsreaktor ist also ein intern riickgekoppeltes System: Die thermohydraulischen
ZustandsgroRen beeinflussen Uber die makroskopischen Wirkungsquerschnitte die Neutro-
nenfliisse und damit die Spalt- und Leistungsdichte im Reaktor, die wiederum eine Anderung

der Kihimittel- und Brennstofftemperaturen bzw. Dichten zur Folge hat.
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Bei der Bewertung der Sicherheit eines Reaktors ist strengstens darauf zu achten, daf? das
System unter o.g. Gesichtspunkten stabil ist. Tritt z.B. wéhrend des Betriebs ein Reaktivi-
tatsstorfall mit einer anschlieRenden Leistungsexkursion auf, so sollte der Reaktor durch die
angefihrten Rickwirkungsmechanismen einer Leistungserhohung entgegenwirken, so dal3
die Ruckkehr in einen stationaren Zustand bzw. eine schnelle Abschaltung auf technisch
realisierbaren Zeitskalen méglich ist.

Die punktkinetische Vorgehensweise zur Beschreibung der Rickwirkungsmechanismen bei
transienten Vorgangen ist die Definition von Reaktivitatskoeffizienten, die die differentielle

Anderung der Reaktivitat o in Abhangigkeit von den genannten Parametern angeben:

9 Ghimitteldichte,

0yK

a_,o K Uhlmitteltemperatur, (2-90)
0Tk

9 Brennstofftemperatur.

0Tg

Diese Koeffizienten werden i.allg. aus stationaren Auslegungsrechnungen gewonnen, bei de-
nen zunachst der thermohydraulische Zustand des Reaktors bestimmt wird. Ausgehend von
den entsprechenden Parametern werden dann Wirkungsquerschnitte erstellt, mit denen die
verschiedenen GrofRen 2-90 berechnet und dann in den punktkinetischen Gleichungen zur
Transientenanalyse weiter verwendet werden kdnnen.

Diese Vorgehensweise ist jedoch im Prinzip nicht korrekt: Zunéchst ist es fragwirdig, ob die
Verwendung der stationdren Auslegungsleistungsdichte sinnvoll ist; dies hangt stark von der
Art der betrachteten Transiente ab (siehe die Diskussion des quasistationdren Verfahrens in
Abschnitt E).

Des weiteren ist es recht schwierig, fur jeden denkbaren Reaktorzustand eine detaillierte sta-
tiondre Rechnung mit neu erzeugten Wirkungsquerschnitten durchzufuhren; die Anzahl der
benotigten Wirkungsquerschnitte fir die komplexen Temperatur- und Dichteverteilungen in
einem Reaktorkern ist meist zu grof3, auf’erdem sind die transienten Zustande ja a priori
nicht bekannt. Man begnigt sich daher i.allg. mit globalen Koeffizienten, die fur vorgegebene
oder durch Mittelung Uber den gesamten Kern errechnete Temperaturen und Fluiddichten
bestimmt werden. Die Beschreibung von rdumlich stark variablen Effekten, wie z.B. lokaler
Dampfbildung, ist mit diesen Parametern nattirlich nicht mehr mdéglich.

An diesem Punkt setzen die gekoppelten Verfahren an, die versuchen, den Gesamtzustand
eines Reaktors durch Kombination von raumlich aufgeldsten Neutronenkinetikrechnungen
und thermohydraulischen Berechnungsmethoden zu erfassen. Dieses Verfahren ist fir die
Storfallanalysen grofRer Leistungsreaktoren mittlerweile Standard; zum Einsatz kommen da-
bei umfangreiche ,Best-Estimate“-Codes fur die Beschreibung der Thermofluiddynamik des
Kerns (z.B. ATHLET [TES96, WOL88]), sowie Grobgitter-Neutronendiffusionsmethoden
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(i.allg. in zwei Energiegruppen, z.B. QUABOX/CUBBOX [LAN77, LAN77a]) zur Bestimmung
der lokalen Leistungsverteilung.

Wahrend die Verwendung von Diffusionsmethoden fiir Leistungsreaktoren meist angemes-
sen ist, versagt diese Naherung bei kleinen, rAumlich stark inhomogenen Systemen, wie z.B.
beim Kompaktkern des Forschungsreaktors FRM-II, die die Verwendung vieler Energiegrup-
pen und Anwendung von Neutronentransporttheorie erfordern.

In dieser Arbeit wird daher neben der Erstellung eines zeitabhangigen Neutronentransport-
codes auch erstmals die Kopplung eines solchen Programms an den in der GRS entwickel-
ten Thermofluiddynamikcode ATHLET durchgefiihrt.

Das Berechnungsschema ist in Abbildung 2-8 dargestellt. Es kommen drei unterschiedliche
Programme zum Einsatz. Die Theorie der Neutronenkinetik ist in den vorigen Abschnitten
ausfiihrlich besprochen worden; sie Ubernimmt die Berechnung der lokalen Leistungs- bzw.
Warmestromdichte, die an den Thermofluiddynamikcode ATHLET ubergeben wird. Der Code
ATHLET berechnet aus der Geometrie des Systems, den zeitlichen Randbedingungen und
dem von der Neutronenkinetik vorgegebenen Warmestrom die charakteristischen Zustands-
variablen des Systems, hier die KuhImitteldichte und —temperatur sowie die Temperatur des
Brennstoffs. Diese Gro3en werden weitergegeben an ein Modul zur Wirkungsquerschnittser-
zeugung, das in Abschnitt 6.2.4 und Anhang D noch ausfuhrlich diskutiert wird. Wiinschens-
wert ware fur jeden Zeitschritt eine vollstandige Neuberechnung der Querschnittsdaten aus
den zugrunde liegenden nuklearen Datenbanken. Der Rechenaufwand ist jedoch erheblich,
so daf® man sich i.allg. damit begntigt, aus einem Satz vorgefertigter Daten fur diskrete
Werte der thermohydraulischen Parameter die fiir den nachsten Zeitschritt bendtigten Werte
zu interpolieren, die dann wiederum an das Neutronenkinetikmodul Gbergeben werden. Man

beachte, dal3 die Transportgleichung aufgrund der Ruckwirkungsmechanismen zu einer

Kuhimitteldichten / Kiihimitteltemperaturen
Brennstofftemperaturen

Berechnung neuer Thermofluiddynamik
Wirkungsquerschnitte = mit ATHLET
Lokale

Wirkungsquerschnitte ) -
Leistungsdichten

Neutronenkinetik, z.B.
Diffusions- oder Transportcode

Abbildung 2-8: Berechnungsschema der Transientenanalyse im gekoppelten
Programmodell aus Neutronentransport und Thermohydraulik
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nichtlinearen Gleichung wird, da die Wirkungsquerschnitte nicht nur explizite Funktionen der

Zeit sind, sondern implizit nun auch vom Neutronenflu? abhangen.

2.8 Zusammenfassung

In dieser Einfiihrung wurden die theoretischen Grundlagen der zeitabhangigen Neutronen-
transport- und Diffusionstheorie vorgestellt. Schwerpunkt dieser Arbeit ist die numerische
Implementation eines voll impliziten Zeitdiskretisierungsschemas mit Bertcksichtigung der
Vorlaufergleichungen und der thermohydraulischen Rickwirkungseffekte. Ein solch vollstan-
diger Ansatz ist bislang noch fir keinen Neutronentransportcode praktisch umgesetzt wor-
den; man bedient sich Ublicherweise der quasistationaren Naherung, die jedoch z.B. flr
schnelle Transienten oder rdumlich stark inhomogene Reaktivitatseffekte zu erheblichen Un-
sicherheiten in den Resultaten fuhren kann.

Es wurde demonstriert, dal3 die implizite Behandlung der Zeitvariablen auf ein sog. ,Fixed-
Source“-Problem fuhrt, das prinzipiell mit denselben Lésungsanséatzen wie das einfachere,
stationare Transportproblem behandelt werden kann. In diesem Zusammenhang wurden die
Begriffe der inneren und aul3eren Iterationen eingefuhrt, deren Einbindung und Optimierung

in Diffusions- und Transportcode wesentlicher Gegenstand der folgenden Kapitel sein wird.



3 Entwicklung eines zeitabhangigen

Diffusionscodes

3.1 Einleitung

In Kapitel 2 wurde bereits die Neutronendiffusionsgleichung aus der Transportgleichung ab-
geleitet und auf die dabei eingehenden Né&herungen hingewiesen. Es wurde ausdriicklich
betont, daf} gerade fir raumlich stark inhomogene Systeme mit grof3eren Void- und Absor-
berregionen die Diffusionsndherung maoglicherweise unzuverlassige Resultate liefern wird.
Ihr grol3er Vorteil liegt hingegen in der mathematisch einfacheren Herleitung und Behandlung
sowie in dem gegeniiber der Transporttheorie wesentlich reduzierten Rechenaufwand. Ge-
rade gekoppelte Berechnungen zur Reaktordynamik werden aus diesen Griinden bis heute
mit Diffusionscodes durchgefiihrt; es ist daher von grof3em Interesse, beide theoretischen
Anséatze an einem realistischen Fallbeispiel, dem FRM-II, studieren zu kénnen und die Diffu-
sionsldsungen mit den Transportergebnissen als Referenzlésung zu vergleichen und kritisch
zu bewerten.
Als Vorstufe zum Transportcode wurde in dieser Arbeit ein eigenstandiger, numerisch
hochoptimierter Diffusionscode entwickelt und fir das FRM-II-Problem eingesetzt. Neben
grundlegenden Erkenntnissen Uber die Gute der Diffusionsndherung konnten hier auch ei-
nige wertvolle Erfahrungen gesammelt und wichtige Vorarbeiten geleistet werden, die bei der
Behandlung des Transportproblems hilfreich waren:
Das Modul zur Wirkungsquerschnittsinterpolation, samtliche Routinen zur Kopplung von
ATHLET und Neutronenkinetik und die Simulation verschiedener Reaktorkomponenten
konnten unverdndert ibernommen werden.
Die Beschleunigung der dul3eren Iterationen sowie die Behandlung von Aufwartsstreu-
ung und Vorlaufern ist programmtechnisch fur Diffusions- und Transporttheorie sehr &hn-
lich.
Die Erfahrungen zur Optimierung der Iterationsstrategie konnten zum grofRen Teil direkt
von der Diffusions- auf die Transporttheorie Ubertragen werden; das Programm war au-
Rerdem gerade in der Anfangsphase der Entwicklung des Transportcodes eine hervorra-
gende Testplattform fir Parameterstudien, z.B. fur die Orts- und Zeitdiskretisierung und
die Zeitschrittweitensteuerung.
Transport- und Diffusionsberechnungen stehen nun als zwei unterschiedliche Optionen in
einem Rechencode zur Verfigung; da wesentliche Anteile des Codes in der Program-

miersprache C\C++ erstellt wurden, entspricht dieser Code nun auch modernen Pro-
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grammierungsparadigmen und laf3t sich aufgrund der objektorientierten Struktur sehr
einfach verwalten und erweitern. Die alteren, zum grof3en Teil in FORTRAN7Y7 geschrie-
benen Teile des Transportcodes DORT wurden ebenfalls in eine hierarchische Klassen-
struktur ,verpackt®.
Im weiteren Verlauf dieses Kapitels werden die zeitabhangigen Gruppendiffusionsgleichun-
gen zunéchst ortsdiskretisiert und die resultierenden linearen Gleichungssysteme in der
Form vorgestellt, in der sie in den Diffusionscode implementiert wurden. Zur Lésung dieser
Systeme wird eine moderne iterative Methode, ein prakonditioniertes Konjugierte-Gradien-
ten-Verfahren eingesetzt, das sich als sehr effektiv im Vergleich zu klassischen lIterations-
verfahren [HAGS81, COL82, HAC94, AXE96] erwiesen hat.
Des weiteren werden die im Code verwendeten Verfahren zur Behandlung der auf3eren lte-
rationen, der Aufwartsstreuung, der FluRBextrapolation und zur Zeitschrittweitensteuerung
diskutiert, auf die spater bei der Behandlung des Transportproblems zurlickgegriffen wird.
Aulerdem zeichnet sich der Code gegeniber alteren Diffusionsprogrammen dadurch aus,

dal3 verzogerte Neutronenspektren explizit (anstelle der Verwendung eines LSg;) eingege-

ben und zudem das prompte Spaltspektrum ortsabhangig gewahlt werden kann.

3.2 Diskretisierung der Ortsvariablen

Die raumliche Diskretisierung wird zur Vereinfachung anhand der stationaren Gruppendiffu-

sionsgleichung (der ,Within-Group“-Gleichung) demonstriert:

(3-1)
G

- o - 1 e -
Sq (I‘)= z zgg (r)¢7g’ (r)+k_)(g Z VZ? (r)¢7g’ (r)
g'#g éf  g=1

In der sogenannten Finite-Differenzen-Formulierung wird das Problemgebiet in ein reguléres
Gitter von Maschen aufgeteilt, und zwar derart, da3 alle Materialgrenzen mit den Ma-
schenoberflaichen zusammenfallen. Innerhalb einer Masche werden die Materialeigenschaf-
ten als homogen angenommen, d.h. samtliche Wirkungsquerschnitte sind dort raumlich kon-
stant.

Die Neutronenflisse werden dann an diskreten Punkten des Gebiets mittels des aus der
mathematischen Literatur bekannten 5-Punkt-Sterns [siehe z.B. HAC94] berechnet. Zur Auf-
stellung der entsprechenden Gleichungen sind zwei Verfahren in Gebrauch [HAS68], so wie
in Abbildung 3-1 fur eine zweidimensionale Geometrie dargestellt. Es besteht zum einen die

Moglichkeit, die Berechnungspunkte in den Maschenmittelpunkten zu zentrieren (im Bild
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links); dann koppeln die einzelnen Maschen bzw. Berechnungsvolumina jeweils tber ihre
Grenzflachen an die vier direkten Nachbarn.

Die zweite Moglichkeit zeigt Abbildung 3-1 rechts: Hier fallen die Berechnungspunkte mit den
Schnittpunkten der Gitterlinien bzw. den Mascheneckpunkten zusammen; die zugehdérigen
Berechnungsvolumina (durch gestrichelte Linien angedeutet) sind nun aber nicht mehr dek-

kungsgleich mit den durch das Gitter definierten Maschen und Uberdecken u.U. Materialdis-

<—A|"i—>
L 4
® ZJ+1
1\ @ . O
AZJ [ Qr L ZJ . 2
ii 3i4
v ) 9 ®
[} Z]-l
e i liwg

Abbildung 3-1 links: maschenzentrierter 5-Punkt-Stern zur Ortsdiskretisierung der Diffusionsglei-
chung; rechts: das analoge eckpunktzentrierte Schema

kontinuitaten. MOchte man also tber ein Maschenvolumen integrieren (ein Vorgang, der zur
Neubestimmung der Gruppenquellen in der Diffusionsgleichung in jeder &uf3eren Iteration fur
jede Energiegruppe und alle Maschen durchgefuhrt werden muf3), muf? fur jede Masche der
Beitrag von insgesamt vier Berechnungspunkten bertcksichtigt werden (siehe Abbildung 3-1
rechts), wahrend im maschenzentrierten Schema nur der Wert im Maschenmittelpunkt malf3-
geblich ist. In der Neutronenphysik wird daher das maschenzentrierte Schema bevorzugt.

Zur Herleitung der ortsdiskretisierten Gleichungen, die Gleichung 3-1 in ein lineares,
schwach besetztes Gleichungssystem uberfiihren, wird das Problem im Hinblick auf den

FRM-II zun&chst in Zylindergeometrie betrachtet, so dafd der Punkt r; j (siehe Abbildung 3-1)
den Maschenmittelpunkt des Volumens V; ; =27AAz; bezeichnet; die einzelnen Bestand-

teile der Diffusionsgleichung werden dann Uber dieses Volumen integriert (der Energiegrup-
penindex wird fir den Moment vernachlassigt). Unter Verwendung des Gaul3schen Satzes

folgt:

J. dzl’(—DDi’jD(q,j(l?))z— J.dADi’jﬁDD(q,j(F)ZZ Jilfj Alfj k=i i]/Z,j i]/Z (3-2)
ViLi Sy k=1

INIES
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Jj+l/2 Jj+1/2
i j+1 ij
Aiﬂ/z
Z 7 i'j | i+1/2
j+1/2
< ‘]i+1,j
i+1/2
£ A
i+1/2
——J,.
CEVE
ri-1/2 ri I'-i+1/2

Abbildung 3-2: Definition der Flachen, Koordinaten und
Neutronenstrome fiir eine raumliche Masche

mit den iber die Oberflachen AX gemittelten Strémen Jk.

Tk __ 1 k K -

‘]i,j ___kJ.dAi,j Di,jn Eﬂ:’ﬂ’j(l’), (3-3)
Aljs
deren Indizierung aus Abbildung 3-2 ersichtlich ist. Diese Formulierung kann ohne weiteres
auf drei Dimensionen ausgedehnt werden, wenn man zusétzlich Neutronenstréme in azi-
mutaler Richtung zulaR3t; dann ergeben sich sechs statt der vier Terme in Gleichung 3-2. In-

tegration der verbleibenden Terme der Diffusionsgleichung liefert :

jdzrz{’j(q’j(F):Z{’j(ﬁ’jvi’j jdzrz{’jS,j(F):Q,jVi,j (3-4)
Vi,j Vi,j

mit den folgenden Definitionen fir die volumengemittelten Flisse und Gruppenquellterme:

4= [d%a;l) S =y Ja%rs,() (35

1
Viiv iy,

]
Mit den vereinfachenden Annahmen, daf3:
der Neutronenflu@ maximal linear zwischen den Maschenoberflachen und den Ma-

schenmittelpunkten variiert und daf3

entlang der Oberflachen Variationen in der Normalenableitung vernachlassigbar sind,
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entspricht der Flu im Maschenmittelpunkt gerade dem volumengemittelten Wert:

(A,j=¢%,j(fi,2j)=(/%,j' (3-6)

und die Strome kénnen durch die folgenden Differenzenquotienten genahert werden:

vz o sz —4) gz e —4i)
|

) Y a2 ) ) 0z, '

(3-7)

mit den evidenten Bezeichnungen ¢.y, ; usw. fir die Neutronenflisse auf den Randfla-

chen. Dieselben Beziehungen hatte man erhalten, wenn fur Flisse und Strdme eine mehr-
dimensionale Taylor-Entwicklung durchgefiihrt und nach dem linearen Term abgebrochen

worden ware. Fordert man nun, daf3 die Nettostrome J auf den Randflachen stetig seien:

itY2 _ qitl2 Y2 _ S jxy2
JiT =i Jii7 T = (38)

so ergibt sich fiir die Flisse ¢ an diesen Positionen:

Di’j 1 O, Diﬂ’j / Afj4q
Ae2i =D Tan +Dpay, 1B 1 Dy 18 +Djay, j Brgy 2L
(3-9)
Di,j /AZJ' Di,j+1/AZjil
Az = Dj.j /Az] +Dj j41/D2j4 “it Dj.j /0z] +Dj 41 /024 Aje1-

Durch Einsetzen dieser Beziehungen in die Differenzenquotienten fur J (Gleichung 3-7) las-

sen sich die Randflisse @.y, j eliminieren; es ergibt sich der folgende einfache Zusam-

menhang zwischen den Stromen und den Fliissen im Maschenmittelpunkt:

i+1/2 j+1/2
Ji',jj/ =iVi¢J,j(¢],j ‘(Aﬂ,j) Jij,jj/ =iVi,j¢1((A,j —ﬂ,jﬂ)
(3-10)
. . o 1 . . = 1
ylil'J Al"i + Ariﬂ yI’Jil AZJ' N Azjil .
2Di,j 2Dj+1, ] 2Di,j 2Di,ji1

Damit kénnen die Strome in Gleichung 3-2 durch die entsprechenden Fliisse ersetzt werden,

und die Bestimmungsgleichung fir ¢ ; 1aBt sich allein durch die FluRwerte in den Nachbar-

maschen ¢. j+1 beschreiben:

@41 jA+1] ~8-1 A1 ] —ai,j+1(4,j+1—ai,j—lﬂ,j—1+(h,j +Zir,jVi,j)(H,j =S,V (3-11)

mit:
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_ AI1/2 _ Alxl2
Azl | -Aﬁ,f/ Vizl,j Aixl, ] -’\J,j]/ Vi jx1

(3-12)
bij =ai+yj tai-gj *aj 41+ j-1

So erhélt man ein lineares Gleichungssystem, in dem die Kopplung der Flisse an die Nach-

barmaschen durch die Ausdriicke aj.q j+1 bewerkstelligt wird. Innerhalb der Zelle kommen

dann noch die Beitrdge des Removal-Terms sowie des Gruppenquellterms hinzu.

Fur allgemeine Randbedingungen der Form:

aﬁDDi,jD(p],j(F)+,ng,j(F)=0 (3-13)

ergeben sich durch dhnliche Uberlegungen wie fiir die inneren Punkte folgende Werte fiir die

Nettostrome auf dem Rand des Losungsgebietes [DER83]:

4172 2
Jiljﬂ :’—’Viﬂj(ﬂ,j) Ji{}ﬂ/ =iyi,j¢1(¢l,j)
(3-14)
1 1
Visli == pnr o4 Vijtl =
fi +g AZJ' +g
2D B 2D B

Diese Ausdriicke sind etwas einfacher als die Koeffizienten in Gleichung 3-10, da die Strome
nicht mehr den Nettostrom zwischen zwei benachbarten Volumina angeben, sondern nur

noch die Rate festlegen, mit denen Neutronen das Volumen Vi’j uber den Rand des Pro-

blemgebiets verlassen.
Trotz des expliziten Bezuges auf Zylindergeometrie sind die Ausdriicke fur die Koeffizienten
in Gleichung 3-10 bzw. 3-11 fur beliebige zweidimensionale Geometrien gultig; in den Diffusi-

onscode implementiert wurden die géngigsten Optionen (r,z), (r,8) und (x,y) . Die zulassi-

gen Randbedingungen sind reflektierend, periodisch, Vakuum- und extrapoliert.

3.3 Die Matrixgleichungen und ihre Eigenschaften

Um die Gleichungen 3-11 in Matrixform zu bringen, ist es zunachst sinnvoll, die Numerierung
anzupassen. In einer zweidimensionalen Geometrie mit i O[1,1] und jO[LJ] enthalt ein
rechteckiges, regular diskretisiertes Losungsgebiet N =1[J Maschenpunkte. Die doppelt in-

dizierte Numerierung der Koeffizienten &; ; und der Fliisse ¢ ; kann durch die Vorschrift:

n=(j-1)0 +i (3-15)
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eindeutig auf die einfache Indizierung nD[L N] abgebildet werden. Dies entspricht der soge-
nannten lexikographischen Anordnung der Maschenpunkte; die Punkte werden von links
nach rechts und Zeile fur Zeile durchnumeriert. Daneben existieren einige alternative Metho-
den, so z.B. die sog. ,Red-Black”- (Schachbrett-) und ,Multicolor*-Anordnungen [SAA96], die
beim Hochleistungsrechnen gelegentlich Verwendung finden. Fir parallele Architekturen
werden die Losungsgebiete haufig in kleinere Teilprobleme zerlegt; so gelangt man zu den
Gebietszerlegungsverfahren (,Domain-Decomposition”, [YON93]). Fur zweidimensionale Sy-
steme auf skalaren Architekturen hat sich aber die Standardanordnung als ausreichend er-
wiesen. Die ortsdiskretisierten Gruppenflisse werden also zu N —-dimensionalen Vektoren,
so dafR (mit der Anzahl der Energiegruppen G) das gesamte Neutronendiffusionsproblem
die Dimension N [G aufweist.

Die Matrixform von Gleichung 3-1 lautet nun fir Energiegruppe g:

Dg@g +2 g9 = Qg
G

1
Qg = XTgy% T Xa > Fg (3-16)
g'#£g eff g'=1

mit den diagonalen Matrizen:

54 =diag(zh0Vv,) Ty =diag(z599V, )

(3-17)
Xg = diag| x§ Fq :diag(vzrf]’gvn) n=1.N.

Die Matrixdarstellung Dy des Diffusionsoperators ist durch die Koppplung mit den Nach-

barzellen komplizierter; fir zweidimensionale Geometrie ergibt sich eine pentadiagonale

Bandmatrix:

By Az
Aq

Aja
Aj-1 By

mit den tridiagonalen Blockmatrizen B und den Diagonalmatrizen A, die jeweils die Di-

mension | x| haben und damit auf die | Variablen der j-ten Zeile des reguléaren Gitternet-

zes wirken:
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byj -—ap; —agj+1

B = ' S Aj= ' (3-19)

_a‘|,j

—aj by —ay j+1

Die Koeffizienten in den nichtverschwindenen Matrixeintragen entsprechen genau den in

Gleichung 3-12 definierten Gréf3en. Man beachte, daf3 die Matrix Dy symmetrisch und dia-

gonal dominant (d.h. a; > >, ‘aij‘ 0i ) ist. Solche Matrizen trifft man stets bei der Diskretisie-
i#]

rung partieller elliptischer Differentialgleichungen an [WACG66]; tatsachlich ist jede ,Within-

Group“-Gleichung von diesem Typ.

Das Gesamtproblem in Matrixdarstellung lautet mit den in den Gleichungen 3-17 und 3-18

definierten Matrizen und der vereinfachenden Annahme, dal} keine Aufwartsstreuung vor-

handen ist:
D;+2, O . . . 0 7 X1 o
Ty
1 . .
= (/. ... Fg) (3-20)
. keff . .
0
~Te1 - - . ~Tge1 De+Zg & XG e
=M =0 =B=yF

Diese Form entspricht natiirlich den bereits in Abschnitt 2.4 diskutierten Gleichungen 2-37, in
denen allerdings die einzelnen Matrixeintrdge noch in Operatorform gegeben waren. Das
Losungsschema ist bekannt: Bei vorgegebenem Spaltterm auf der rechten Seite der Glei-

chung missen lediglich die Blockmatrizen Dy +Z4 auf der Hauptdiagonalen der linken

Seite von Gleichung 3-20 invertiert werden. Aufgrund der unteren Dreiecksform lassen sich
dann alle Gruppenflisse sukzessive und absteigend in der Energie ermitteln. Erst dann wird
aus den Flussen ein neuer Spaltterm und ein effektiver Multiplikationsfaktor berechnet, mit
denen eine neue lteration gestartet wird. Diese Vorgehensweise wurde in Abschnitt 2.4 be-
reits als Power-Iteration vorgestellt.

Obwohl die Matrix M in Gleichung 3-20 aufgrund der Streubeitrage nicht mehr symmetrisch
ist, kann gezeigt werden [HAG81], dal flur physikalisch sinnvolle (nicht-negative) Eintrage in

Tgg die linke Seite stets nicht-singular und damit das Eigenwertproblem:

M B ® = kg ® (3-21)
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wohldefiniert ist. Fur diese Gleichung gilt ferner, dal3 stets ein positiver Eigenvektor ®y und

ein dazugehdriger positiver Eigenwert Ay =k existieren, der groRer ist als der absolute

Betrag jedes anderen Eigenwerts von M 1.
Das Eigenwertspektrum von M ~IB 4Rt sich weiter einschranken: Wahrend die nicht-singu-

lare Matrix M ™1 nicht degeneriert ist und damit den Rang N[G sowie entsprechend viele

Eigenwerte besitzt, hat die Matrix B = yF lediglich den Rang N ; diese Aussage gilt dann

auch fur das Produkt M 1B Daher werden N [{G -1) Eigenwerte identisch Null sein, so daR

sich das Problem formal auf die Berechnung eines N -dimensionalen Problems reduzieren
lassen muf3.

Bereits in Abschnitt 2.4 wurde gezeigt, dal3 sich die Transportgleichung von einer Gleichung
in den Flissen zu einer Gleichung in den Spaltdichten W konvertieren lie3; &hnlich kann

man auch hier mit symbolischer Matrixnotation die Diffusionsgleichung umschreiben in:

G
W=F0=)Fygy = F M W=kg¥ = QW=kgW Q:=F M7ly. (322
g=1

Gleichungen 3-21 und 3-22 sind mathematisch aquivalent; letztere ist aber nur fir den Spalt-
dichtevektor W formuliert, so dal3 die formale Reduktion auf N Dimensionen gelungen ist

und auch nur ebenso viele Eigenwerte existieren kdnnen, fir die dann gilt:

kett =Ag >[A1|2|A2|2 ... 2[AN]>0. (3-23)

3.4 lterative L6sung der ,Within-Group®-Gleichungen

Bevor die Losung des Gesamtproblems diskutiert wird, soll zundchst auf die Invertierung der

Operatoren Dg +Zg eingegangen werden. Die Matrixdarstellung ist bereits in Gleichung

3-18 angegeben worden. Die numerische Mathematik stellt eine Reihe von effizienten Ver-
fahren zur Behandlung groRRer und schwach besetzter linearer Gleichungssysteme zur Ver-
figung. Wahrend sich z.B. im Bereich der Fluiddynamik oder Warmeleitung direkte Verfah-
ren zur Losung elliptischer oder parabolischer Differentialgleichungen etabliert haben, greift
man bei Vielgruppen-Neutronendiffusions- und Transportproblemen vorwiegend auf iterative
Methoden zuriick.

Klassische lIterationsverfahren zur Losung des Matrixproblems Ax=b versuchen i.allg., die
Matrix A als Summe zweier Matrizen A =M +N darzustellen, und zwar derart, dal3 die Ma-

trix M einfach zu invertieren ist. Die Iterationen verlaufen dann nach folgendem Schema:

Mx() = _nx() 1 = x(1%2) = -1y () 4
%,—/
=B (3-24)
B=-M™IN O b=MTp,
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wobei die Konvergenz des Verfahrens wesentlich von den Eigenschaften der Iterationsmatrix

B abhangt. Fir die symmetrische und diagonal dominante Matrix Dy +24 ist es i.allg. recht

einfach zu zeigen, ob eine gewdahlte Matrixaufspaltung A =M +N auf ein konvergentes
Verfahren fuhrt und auch qualitative Aussagen zur Konvergenzgeschwindigkeit zu machen.
Tatséchlich sind die beiden Eigenschaften Symmetrie und diagonale Dominanz hinreichend
daflr, dafd fur den spektralen Radius p, d.h. den maximalen Eigenwert von B,,o(B)<l gilt
und damit die Iterationsvorschrift 3-24 konvergiert.

Far die Bandmatrizen A=Dg +Z bietet es sich z.B. an, eine Aufspaltung in Diagonalanteil
sowie in obere und untere Dreiecksmatrix A =D +L +U durchzufihren, von denen jede flur

sich genommen leicht invertierbar ist. Dies fUhrt auf die folgenden stationaren Verfahren:

* Jacobi-Verfahren:

X" =—(L+U)xW4b = XD =pT(L+u)xV b

(3-25)
= By=-DI(L+U).
+ GauR-Seidel-Verfahren:
O+L)xm) =—uxm4p = X0 = pL)Tux +p (526

= BGS:—(D+L)_1U.

¢ SOR (,Successive Overrelaxation):

O+l )xM) = (cau+(1-w)D)xW +wb =
) =(prar) Hrau+@-w)o)x+ P rat)Twb = (327
Bsor = (D+aL) ™ (-l +(1-w)D).

¢ SSOR (Symmetric Successive Overrelaxation):

(D+al)x"¥2) = (U +(1-)D)xW +wb = Bgor =(D+aL) H-wU+({1-w)D)
(D+a)x™) = (-l +(1-)D)x"™¥D 4 wb = Bpgog = (D +al) -l +(1-w)D) (3-28)

Bssor =Bgesor [Bsor -

Jacobi- und GaulR3-Seidel-Verfahren zeigen meist eine so schlechte Konvergenz, dafd sie in
der Praxis kaum eingesetzt werden. Das Jacobi-Verfahren kann jedoch effizient durch Kon-
jugierte-Gradienten-Methoden beschleunigt werden und bietet sich aufgrund seiner einfa-
chen Struktur auch zum Einsatz auf parallelen Architekturen an. Das klassische Verfahren
fur die Losung symmetrischer Gleichungssysteme ist sicherlich SOR. Die Problematik, die
mit diesem einher geht, besteht jedoch in der Wahl eines optimalen Relaxationsparameters

1< w < 2; eine effiziente Wahl von «w setzt zumindest eine ungeféhre Kenntnis der extrema-
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len Eigenwerte der Iterationsmatrix voraus, die aul3er fir wenige einfache Probleme (z.B.
dem Poisson-Problem auf einem Rechteck) analytisch nicht bestimmt werden kénnen und
wahrend der Iterationen standig neu ermittelt werden mussen. Die SSOR ist eine zweistufige
Erweiterung des einfachen SOR-Verfahrens und ist abgesehen von der Tatsache, dal} sie
doppelt so viele numerische Operationen wie SOR bendtigt, i.allg. auch schlechter konver-
gent als diese. Im Gegensatz zur einfachen SOR a3t sich jedoch ihre Konvergenz durch
den Einsatz von Konjugierten-Gradienten oder durch Chebyshev-Beschleunigungsmecha-
nismen erheblich verbessern, auf die im Zusammenhang mit den aul3eren Iterationen noch
eingegangen wird.

Die Matrixaufspaltung A =D+L +U kann auf verschiedene Weisen vorgenommen werden;
hier wurde zunachst stillschweigend vorausgesetzt, daf’ die Matrix A elementweise zerlegt
wird. Es besteht jedoch stets auch die Mdglichkeit, die iterativen Verfahren durch blockweise

Zerlegung von A zu definieren. Fir die Matrix Dy in Gleichung 3-18 waren dann obere und
untere Dreiecksmatrix L bzw. U durch die diagonalen Blockmatrizen A; definiert, wahrend
die Diagonalmatrix D den tridagonalen Matrizen Bj entsprache. Fast alle iterativen Verfah-

ren haben ein solches Blockaquivalent. Fir den Fall der SOR spricht man von SLOR (Suc-
cessive Line Overrelaxation), da die einzelnen Matrixblocke jeweils einer Zeile des Losungs-
gebiets entprechen.

Neben der strukturellen Zerlegung der Matrix A in ihre element- oder blockweisen diagona-
len, oberen und unteren Anteile hat sich fir zweidimensionale Probleme auch eine Zerle-
gung korrespondierend zu den zwei raumlichen Richtungen etabliert, die sogenannten ADI-
Methoden (Alternate-Direction-Implicit, siehe z.B. [HAG69], [COL82]). Dies sei an der Matrix

Dg + Zg demonstriert:

B1 Aj
A, . . 1.
+diag(Z,V) = diag(B1, B )+ 2 diag(Z,V)
Ay By H+%Z
Dg+Zg
0 A, (3-29)
A, .. 1.,
+ +=—diag(Z,V).
' LA, |T2 ag(Z,V)
A; 0
V+=-Z

Durch diese Aufspaltung wird die Matrix effektiv in zwei eindimensionale Probleme zerlegt.

Die tridiagonalen Anteile B; beschreiben gerade die Kopplung der Maschen an die inner-
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halb einer Zeile direkt benachbarten Zellen, d.h. in horizontaler Richtung, wahrend die Ein-

trage in den Matrizen A; die Kopplung an die Zeilen ober- und unterhalb, d.h. in vertikaler

Richtung vermitteln. Da sowohl die Matrizen H +1/2% als auch V +1/2% tridiagonal sind bzw.

durch Permutation in diese Form gebracht werden kénnen, kénnen sie leicht durch Gaul3-

sche Elimination invertiert werden. Der entsprechende zweistufige Algorithmus lautet dann:

(H +%Z+wn+11]x(n+]/2) = b—(V +%Z+wn+1ljx(n)
(3-30)

(V +%Z+a)n+1ljx(“+1) = b—(H +%z+a)n+11jx(“+1/2) _

Im ersten Schritt wird zur Ermittlung von x(””/Z) nur der horizontale Anteil von A invertiert,

im zweiten nur der vertikale. Die Beschleunigungsparameter w1 konnen in jeder Iteration

neu angepallt werden. Solche Verfahren nennt man nichtstationar, da sich die lterationsma-
trix in jeder lIteration andert. Die Bestimmung optimaler Parameter ist jedoch naturgeman
schwierig und erfordert ahnlich wie beim SOR-Verfahren eine Ermittlung des maximalen und
minimalen Eigenwerts der Iterationsmatrix.
Die meisten Neutronendiffusionscodes sind &lteren Datums und arbeiten i.allg. mit diesen
seit mehreren Jahrzehnten wohlbekannten ,klassischen* Algorithmen. So verwendet der
Code DIF2D/DIF3D [DERS83] das SLOR-Verfahren, wahrend im Diffusionsmodul von DORT
[JOH92] der ADI-Algorithmus implementiert ist. Die in dieser Arbeit verwendete Konjugierte-
Gradienten-Methode hat gegenlber den oben angeflihrten klassischen Verfahren mehrere
Vorzige:

Es werden keine Beschleunigungsparameter bendtigt.

Die Koeffizientenmatrix mufR nicht in einer bestimmten Form, wie z.B. als Bandmatrix

vorliegen, sondern kann vollkommen unstrukturiert sein.

Die Methode kann durch entsprechende ,Prékonditionierung” erheblich beschleunigt

werden.

Sie ist gut geeignet zum Betrieb auf parallelen Architekturen und kann auch auf nicht-

symmetrische Probleme erweitert werden.
Diese Grinde sprechen allesamt auch fur eine Verwendung in der Neutronenphysik. Tat-
sachlich existieren einige Veroffentlichungen aus den 80er und 90er Jahren ([YAN93],
[SUE91], [SUE89], [AOY85]), in denen die Anwendbarkeit dieser Methode auf das Neutro-
nendiffusionsproblem fiir sehr einfache Systeme mit maximal drei Energiegruppen demon-

striert wurde. Leider wurden diese Ansétze nicht weiter verfolgt.
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An dieser Stelle wird lediglich die Grundidee der Konjugierte-Gradienten-Methode geschil-
dert; fur eine weiterfihrende Diskussion sei auf die sehr umfangreiche Literatur zu diesem
Thema verwiesen (z.B. [CON85], [GOL96], [SAA96], [AXE96]). Anstatt das Gleichungssys-

tem Ax=Db direkt zu untersuchen, betrachtet man das Funktional
go(x):%xT Ax-xTb. (3-31)

Das Minimum von ¢ ist —-b" A™p/2 und wird erreicht durch Setzen von x=A"'b. Die Mini-
mierung des Funktionals und das Lésen von Ax=Db sind also &quivialente Rechenoperatio-
nen. Eine der einfachsten Strategien zur Behandlung von ¢ ist die Methode des ,Steepest
Descent® [GOL96]: An einem Punkt x,, fallt die Funktion ¢ am steilsten in Richtung des ne-
gativen Gradienten ab: -Og(x,)=b- Ax, =:r,,; hier wurde das sogenannte Residuum r,

definiert. Ist dieses ungleich Null, dann muf3 ein Wert a existieren, so das gilt:

ox, +ar,) < ¢(x,). Mit der Wahl a =r,r,,/r," Ar,, nimmt dann der Wert von

Ax, +ar,) = ox,)-ar, rn+;azrnTArn (3-32)

ein Minimum an. Aus einem lterationswert X, wird also durch Suche entlang des Residu-
umsvektors r, ein neuer, verbesserter Wert x,.1 = X, +ar, konstruiert. Der Basisalgorith-

mus lautet demzufolge:

Wahle xg, bestimmerg =b—-Axg,n=0
while(r, # 0)
n=n+1
On =Tne1' Tt /Tnea! Alncg (3-33)
Xn = Xn-1+0nln-1
n = b= Ax,
end.

Es lafit sich zeigen [GOL96], dal fur diesen Algorithmus gilt:

oxn )+ bT Alb < (1—’1\Z‘—((/3)](¢(xn_1)+%bT A_lb] . (3-34)

%{_/
=Minimumvon ¢

Die Konvergenz des Verfahrens wird also um so schlechter sein, je kleiner das Verhaltnis

An /A1 von kleinstem zu grofdtem Eigenwert, bzw. je breiter gefachert das Eigenwertspek-
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trum der Matrix A ist. Geometrisch gesprochen bedeutet dies, dal3 die Isoflachen des Funk-

tionals langgestreckte Hyperellipsoide im R" sind, und die Minimierung dem Aufsuchen des
tiefsten Punktes in einem langgestreckten, steilen Tal entspricht. Die Wahl des Gradienten
als Suchrichtung entspricht dann anschaulich einem Hin- und Herspringen zwischen den
steilsten Punkten an den Wanden dieses Tals. Die Wahl effektiverer Suchrichtungen, der

sog. Konjugierten Gradienten p,,, fuhrt schlie8lich auf folgende, verbesserte Formulierung

von 3-33:

Wahle xg, bestimmerg =b—- Axg,n=0

while(r, # 0)

n=n+1

ifn=1
PL1=To

else
Bn = rnT -1/ rn—2T M-2 (3-35)
Pn =Tn-1% BnPn-1

end

an = rn—lT -1/ pn—lT Arn—1
Xp = Xpn-1+anPn
n =Tn-1~0APy

end.

In diesem Verfahren werden nur Vektor-Vektor oder Matrix-Vektor-Produkte ausgewertet,
wahrend in den stationdren Verfahren (z.B. SOR) stets die Invertierung einer gewissen Ma-
trix, z.B. einer Dreiecks- oder einer tridiagonalen Matrix erforderlich ist. Solche Operationen
lassen sich i.allg. nur sequentiell ausfuhren, z.B. durch GauR3sche Elimination und Ricksub-
stitution. Die Konjugierte-Gradienten-Methode hingegen ist in der vorgestellten Form hoch-
gradig parallelisierbar.

Unglucklicherweise ist die Konvergenz von Algorithmus 3-35 fir viele Probleme so schlecht,
daR der Einsatz auf skalaren Architekturen i.allg. nicht in Frage kommt. Diese Schwache hat

zur Entwicklung der sog. Prakonditionierung gefthrt. Grundidee ist es, anstelle des Glei-

chungssystems Ax=Db das modifizierte System M 1Ax=M b zu I6sen. Der Prakonditio-

nierer M wird so gewahlt, dal’
seine Inverse M ™1 leicht zu bestimmen ist und
das Eigenwertspektrum von M LA besser konditioniert als das von A ist, d.h. die Ei-

genwerte enger beieinander liegen oder, aquivalent dazu, dal M a=1 ist.

Es ergibt sich [LAU95] folgender modifizierter Algorithmus:
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Wahle xg, bestimmerg =b- Axy,n=0
while(r,, #0)
LoseMz, =1,
n=n+1 (3-36)
ifn=1
P1=29
else
B =Tn' Zn-1/Tn-2' Zn-2
Pn =Zn-1+ BnPn-1
end
an = rn—lT Zn-1/ pnT Apn
Xp = Xp-1 ¥ anPn
n = -1~ APy
end.
Dieses Verfahren ist nur dann effizient, wenn die Losung des Systems Mz=r nicht den
Grolteil der Rechenzeit in Anspruch nimmt. Wahrend sich die Konvergenz durch die Pra-
konditionierung i.allg. drastisch verbessert, leidet darunter die Parallelisierbarkeit, da die zu-
satzlich erforderliche Invertierung von M meist nur sequentiell durchgefihrt werden kann.
Tatséchlich wird intensiv nach sog. parallelen Prakonditionierern gesucht, die nicht dieser
Beschrankung unterliegen ([ELM89], [CONS85]).
Auf den in dieser Arbeit verwendeten skalaren Architekturen hat sich hingegen die Verwen-

dung der sog. unvollstandigen Cholesky-Zerlegung [MEI77, MEI81, CON85] sehr gut be-

Matrix A Jacobi-Prakond. ICCG(1,1)

ICCG(1,2) ICCG(1,3) ICCG(2,4)

Abbildung 3-3: Besetzungsmuster der verschiedenen unvollstandigen Cholesky-Zerlegungen der
Koeffizientenmatrix
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wahrt, die sog. ICCG-Prakonditionierung (Incomplete Cholesky Conjugate Gradient). Bei der
vollstdndigen Cholesky-Zerlegung wird versucht, die Matrix A in ein Produkt A= L'DL zu

zerlegen; die Matrizen L,LT haben obere bzw. untere Dreiecksform, lassen sich also durch

Gaul3sche Elimination leicht invertieren. Nattrlich ist der Aufwand fur die vollstandige Zerle-

gung von A genauso grof3 wie fur die direkte Loésung des Gleichungssystems Ax=h; ferner

werden die Matrizen L,LT nicht mehr schwach besetzte Matrizen, sondern statt dessen voll

besetzt sein.

Bei der unvollstandigen Zerlegung wird man daher versuchen, das Besetzungsmuster der zu

zerlegenden Matrix A weitgehend auch in den Matrizen L,L" beizubehalten bzw. nur so
weit zu erweitern, wie es der vorhandene Speicherplatz des Rechners erlaubt. Wie bereits
gesehen, laRt sich der Diffusionsoperator durch eine symmetrische 5-Band-Matrix darstellen.
Die einfachste unvollstandige Zerlegung beriicksichtigt nur die Hauptdiagonale der Matrix A,
man spricht dann vom sog. Jacobi-Prakonditionierer. Komplexere Formen finden sich in der

Literatur unter den Bezeichnungen ICCG (a,b), wobei a bzw. b die Anzahlen der zusatzlich

bertcksichtigten Seitenbander in der Cholesky —Zerlegung sind (a gibt die Zahl der Bander
in der direkten Nachbarschaft der Hauptdiagonalen an, b die Anzahl der weiter entfernten).
In dieser Arbeit wurden die in Abbildung 3-3 dargestellten Zerlegungen implementiert (dar-

gestellt ist jeweils die Form der Matrix L). Je mehr Seitenbander bertcksichtigt werden, des-

to besser wird die Matrix A durch L' DL approximiert werden, um so gréf3er wird aber auch

der Aufwand fur die Invertierung von L sein. Bei der Wahl eines Prakonditionierers ist also

Konjugierte
Gradienten

77

~~. .— SLOR (DIF3D)
ICCG(1,1) S~

~

————— Konjugierte GFadientqn—Methode
Jacobi-Prakonditionierer ~ ~
—— ICCG11, Aufwand=2,08

—— ICCG12, Aufwand=1,64

- - - -ICCG13, Aufwand=1,65

—— ICCG24, Aufwand=0,99

—— ADI(DORT), Aufwand=4,37
1E-94ICCG24) - - - - SSOR(DIF3D), Aufwand=2,86

Pseudoresiduum

\ ICCGY)

i I i I i I i I i I i 1
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Anzahl lterationen

Abbildung 3-4: Effizienz der verschiedenen prakonditionierten Konjugierte-Gradienten-
Verfahren im Vergleich mit SOR und ADI am Beispiel des aus der ersten Energiegruppe
des FRM-II-Problems resultierenden linearen Gleichungssystems in Diffusionsnéherung.
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stets der numerische Aufwand zur Invertierung mit dem erreichten Mal3 der Konvergenzver-
besserung zu vergleichen. Auch die Algorithmen zur Berechnung der ICCG-Zerlegung wer-
den mit zunehmender Anzahl der bertcksichtigten Seitenbander aufwendiger; dieses Pro-
blem wird aber in Transientenrechnungen dadurch entschérft, dal} eine komplette Neube-
rechnung i.allg. nicht fiir jeden einzelnen Zeitschritt notwendig ist.

Der EinfluR der Prékonditionierung ist gerade fir das FRM-II-Problem erheblich. In Abbildung
3-4 ist als Beispiel die Konvergenzrate verschiedener iterativer Verfahren fir die Invertierung
des Diffusionsoperators der ersten Energiegruppe dargestellt. Aufgetragen ist fur die her-
kémmliche Konjugierte-Gradienten-Methode, verschiedene Prakonditionierer sowie fir das
SOR- und das ADI-Verfahren die Grol3e des Fehlerresiduums b- Ax. Sowohl die nicht-kon-
ditionierte als auch die Jacobi-prékonditionierte Methode waren nicht in der Lage, die vorge-
schriebene Fehlerreduktion um 10° zu erreichen, die Konvergenzgeschwindigkeit war zu-
dem auRerordentlich langsam. Die aus DIF3D bzw. DORT enthommenen Kurven fur die
SOR- und ADI-Methode weisen ebenfalls eine Konvergenz erst nach mehreren 100 Iterati-
onen auf, wahrend die effektivste Zerlegung ICCG (2,4) schon nach etwa 30 lterationen das
vorgeschriebene Konvergenzkriterium erreicht hat. Der letztlich ausschlaggebende relative
numerische Aufwand ist ebenfalls in Abbildung 3-4 angegeben; man erkennt, dall die
ICCG (2,4)-Iterationen offensichtlich einen erheblich héheren Rechenaufwand erfordern;
nichtsdestotrotz erhalt man eine Beschleunigung um einen Faktor von etwa drei bis vier ge-
genltber den Programmen DIF3D und DORT. Eine weitere Verbesserung konnte durch die
Wahl einer noch héheren Zerlegung oder durch den Ubergang zu sog. Block-Prakonditionie-
rern erzielt werden, die z.B. fir die parallele Verarbeitung eher angemessen sind [MEU91,
GOL96]. Aber auch in der derzeit implementierten Form ist die Leistungsfahigkeit des Konju-

gierte-Gradienten-Verfahrens ausgezeichnet.

3.5 Die Chebyshev-Beschleunigung

In Abschnitt 3.3 wurde gezeigt, dal’ das N [G -dimensionale Flu3problem &quivalent zu dem
entsprechenden N —dimensionalen Problem in der Spaltdichte ist und dal3 stets ein maxi-
maler positiver Eigenwert und der zugehérige fundamentale Eigenvektor existieren, die

durch das Verfahren der Power-Iteration ermittelt werden kdénnen:

(n-1) HHJ(”)HZ
e,
2

mit der Quadratnorm der Spaltdichte, |¥||. Ausgehend von einer anfanglichen Schatzung

(3-37)

Q‘P=%‘P = w(”)=;(n1—_1wa(”‘1) mt A =)
0

von Eigenwert und Spaltdichteverteilung LP(O) und /\(o) kann man das Ergebnis der n-ten

Iteration auch wie folgt darstellen:
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n_| 1
Wl = I_l/‘k—l

k=0 1y

A" w(0) (3-38)

Ferner kann man LIJ(O) in der vollstandigen Basis der Eigenvektoren xvon Q entwickeln:

N-1
w() = >eix . (3-39)
=0

Geht man davon aus, daf3 der Eigenwert Ay einigermal3en gut konvergiert ist, kann das Pro-

dukt in Gleichung 3-38 auch als 1/ )lg genahert werden und es gilt:

(n) n 1 N N-1 1 N1 N N-1 A n
Y = HWA ZCi Xi:A—nZCi (AI) Xi=C0X0+ZCi A_ Xj N->o0 =
k=0 Ag i=0

0 i=0 i=1 0
(3-40)

LIJ(n) =CoXg t+ Cl(/‘—llxl .
Ao

Asymptotisch wird das Verfahren also gegen ein Vielfaches des fundamentalen Eigenvektors

Xo Wie gewunscht konvergieren. Aus Gleichung 3-40 ist ferner ersichtlich, daf3 die asympto-

tische Konvergenzrate abhangig von dem Verhéltnis der beiden grofdten Eigenwerte

o =M1Ag, dem sogenannten Dominanzverhdltnis (,Dominance Ratio®) ist. Ist dieses Ver-
haltnis unglnstig, d.h. gro3er als etwa 0.95, wird die Power-Iteration sehr schlecht konver-

gieren und der Fehler wird sich nach n Iterationen etwa um O(a“) reduziert haben. So hat

man z.B. fir g =0.95 nach 100 Iterationen erst eine Reduktion des Residuums tP(“) -¥ um
etwa 501072 erreicht.

Bei der Power-Iteration wird der aktuellste Spaltdichtevektor LIJ(”) stets nur aus dem der
letzten lteration, d.h. ‘P(”_l) errechnet. Es stellt sich daher die Frage, ob man einen besse-

ren Losungsvektor lTJ(”) erhalt, wenn man statt dessen eine Linearkombination der Lésungs-

vektoren friiherer Iterationen bildet, die zunachst die allgemeine Form

QRS (i)

W= >aj,¥ (3-41)
j=0

haben mdge. Mit denselben Annahmen wie oben ergibt sich dann:

(3-42)

= (n) N-1 n A (n) N-1 A N-1 A N-1
wi=> ¢ Zajn(ﬂ Xi = D Cj Pn(%}(i =CoXg + ) Ci Pn(%}(i =CoXo*+ 2.Gi Palo)x;
i=0  j=0 i=0

i=0 i= i=1 i=1
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wobei ein Polynom B, mit P,(1)=1 definiert wurde. Fir B, =x" ergibt sich gerade das Po-

wer-Iterationsschema, Gleichung 3-40. Das Polynom soll aber statt dessen so gewahlt wer-
den, dal die Reihenentwicklung in Gleichung 3-42 rechts minimiert wird, und zwar moglichst

fur das gesamte Eigenwertspektrum, also:
n

Py =Y ajyx" =min. fir x0[0, o]. (3-43)
j=0

Fur das Intervall wurde hier Null als Untergrenze gewahlt, da der kleinste Eigenwert i.allg.

nicht bekannt ist. Die bekannten Chebyshev-Polynome [BRO91], die definiert sind durch:

Co(x)= cosh(narcosh(x))  x=1 s
" cognarccos(x))  x<1 (349

bzw. rekursiv durch:

Co(x)=1  Cpu(x)=2xCn(x)~Cp-a(x). (3-45)

haben gerade die Eigenschaft, da® C,(x)=1 und max C, minimiert wird. Umskaliert auf
-1<x<1

das Intervall [O,a] ergeben sich hieraus die Polynome B, mit der gewtinschten Eigenschaft

Gleichung 3-43:

- %‘X_l X cosh(n
[%J%—l(x) fur p>1
mit:

y= arccosh(g - 1) . (3-47)
o

Man beachte, dal? es aufgrund der rekursiven Definition der Chebyshev-Polynome nicht n6-
tig ist, alle Spaltdichtevektoren friherer Iterationen in Gleichung 3-41 abzuspeichern; dies

wirde insbesondere bei schlecht konvergenten Problemen einen erheblichen Speicherauf-
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wand bedeuten. Statt dessen erhalt man nun durch Anwendung der obigen Gleichungen das

folgende verbesserte Power-Iterationsschema [FER77, NAK77]:

ph) =1 opb) qJ(n):qj(n—)+an(lp(n)_@(n—l))J,,gn(qJ(n—l)_qj(n—Z))

/\On_l
2 _ _4(cosh((n-1)y) _( _a] _
ay = T pr=0 a,= J( cosn(ny) Bn=1 5 an -1 (3-48)

Man fiihrt also zunéchst eine unbeschleunigte Power-Iteration aus und verwendet dann die

Zwei-Term-Rekursion, um aus lP(“), $0-1) ynd P2 ginen verbesserten Spaltdichte-
vektor zu konstruieren. Offensichtlich bendtigt man fur die Anwendung dieses Verfahrens
eine brauchbare Abschatzung des Dominanzverhaltnisses o. In [FER77, DER83, HAG67]

wird gezeigt, daR mit dem Fehlerresiduum () =wl) 901 yng der sog. Fehlerzerfalls-

rate E(”) folgende Beziehung gilt:

£ [<<_>f = ime® =g, (349

Mh-1, I‘n—1> n- o

Um einen zuverlassigen Startwert fir o zu erhalten, wird man daher anfangs p (i.allg. min-

destens 3 bis 5) unbeschleunigte Power-Iterationen durchfiihren, um dann erst den lterati-
onszyklus Gleichung 3-48 zu starten. Von Iteration zu Iteration wird dabei der Grad der ange-
wandten Polynome héher und das Dominanzverhaltnis wird durch folgende Beziehung stets
mitangepaldt:
—g\n-1+p
5 (1+p) = 5(n2+p) 1(00%%} 1j y:Cn_{z ol )JE(p,n_l)
2 n-1

(3-50)

<q;(p+n) _ qj(p+n-1)>
<q;(p+1) _Cp(p)>

Stellt man fest, daf bei héheren Polynomen der Fehlerzerfall E(p'”) erheblich von der theo-

retisch zu erwartenden Fehlerzerfallsrate abweicht, so wird der Zyklus abgebrochen und mit
neuen Polynomen, wiederum beginnend mit solchen ersten Grades, gestartet. Der theoreti-

sche Fehler kann nach jeder Iteration ungeféhr aus

-1
Et(rTegr) = (Cn (2—;%—)]] (3-51)
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bestimmt werden. Ein sinnvolles Abbruchkriterium fir den Start eines neuen Chebyshev-Zy-

klus ist z.B.:
W <0.7. (3-52)

Ein gutes Beispiel fir die Effizienz des dargestellten Algorithmus ist in Abbildung 3-5 darge-
stellt. Hier wurde ein System konstruiert, das ein sehr groRes Dominanzverhaltnis von
o0 =0.977 besitzt und daher mit der tblichen Power-Iterationsmethode sehr schlecht konver-

gieren sollte. Tatsachlich ist nach 200 Iterationen der iterative Fehler in der Spaltdichte ge-

rade erst auf 107 gesunken. Die Chebyshev-Beschleunigung zeigt sich hingegen sehr ef-
fektiv: Nach bereits 60 Iterationen ist das Fehlerresiduum kleiner als 10°. Wahrend der
Fehlerzerfall bei der Power-lteration sehr schnell einen asymptotischen Wert erreicht, er-
kennt man bei der Chebyshev-Beschleunigung deutlich die aufeinander folgenden Zyklen.
Es sei aber nicht verschwiegen, dal3 die Chebyshev-Beschleunigung auch gelegentlich fehl-
schlagen kann; liegt z.B. die erste Abschatzung des Dominanzverhaltnisses weit ab vom
wahren Wert, wird der erste Zyklus sehr stark fehlerbehaftete Spaltdichtevektoren liefern.
Dann bleibt im allgemeine keine andere Moglichkeit, als die Iteration komplett von vorne, d.h.
mit unbeschleunigten Iterationen zu starten.

Fur Fixed-Source-Probleme wird die Matrixgleichung 3-37 leicht umformuliert: Mit einem zu-
satzlichen festen Quellterm S und Unterkritikalitat vorausgesetzt erhalt man zunachst analog

zu Gleichung 3-21 folgenden Matrixausdruck fir die Flusse:

M®-Bd =S, (3-53)
der Faktor kg ist nun nicht mehr notwendig. Auch dieses Problem a3t sich wieder auf eine
Gleichung in der Spaltdichte reduzieren, wenn man neben der Matrix Q =M ~IB  den modifi-

zierten Quellterm V = FTs definiert; dann gilt:

w=(1-Q)v. (3-54)
Die Uberlegungen, die bereits fiir Eigenwertprobleme angestellt wurden, gelten sinngeman

auch hier: Das Power-Iterationsschema;

w) = qu-) 1y (3-55)
wird auch hier gegen die wahre Spaltdichte konvergieren, insbesondere da die Matrizen Q

aus 3-37 und 3-55 denselben spektralen Radius haben. Auch die Chebyshev-Beschleuni-
gung kann aus dem Eigenwertproblem tGbernommen werden, vorausgesetzt man redefiniert

das Dominanzverhéltis als o = p(Q). Es gilt auch fiir die Fehlerreduktion:



3.5 Die Chebyshev-Beschleunigung 63

lim EM = 5(Q). (3-56)

n- oo
Bereits in Abschnitt 2.4 wurde erwahnt, dal} Fixed-Source-Probleme in multiplizierenden
Medien die Eigenschaft haben, noch schlechter als das aquivalente Eigenwertproblem zu
konvergieren. Wahrend die Konvergenzrate des Eigenwertproblems sich namlich nach dem

Dominanzverhéltnis A,/ Aq richtet, ist das Problem mit fester Quelle gemaf3 Gleichung 3-56

nur abhangig vom maximalen Eigenwert der Iterationsmatrix Q, die aber identisch mit der

Iterationsmatrix des Eigenwertproblems M ™1B ist und damit ebenfalls den maximalen Ei-

genwert kg besitzt. Ist dieser grof3er eins, so ist dies konsistent mit der Aussage, daf3 ein

kritisches oder Uberkritisches System mit einer zuséatzlichen festen Quelle keine konvergente
LAsung liefern kann.

Die Behandlung nahezu kritischer Systeme (kg :p(Q)::l)mit fester Quelle gestaltet sich

also besonders schwierig, da selbst der Chebyshev-Formalismus haufig nicht ausreicht, das
Problem in angemessener Rechenzeit zur Konvergenz zu bringen. Hier behilft man sich mit
einem weiteren Mechanismus, der Spaltquellenextrapolation (siehe z.B. [RHO91, DER83])),
die dann eingesetzt wird, sobald die unbeschleunigten Power-Iterationen einen asymptoti-
schen Fehlerzerfall anzeigen. Nimmt man an, dal3 die Lésung des Problems durch den fun-

damentalen Eigenvektor des &quivalenten kritischen Problems dominiert wird, kann man die

exakte Losung W* im n-ten Iterationsschritt schreiben als:

01 - - - - Power-Iteration (p=0.977F Zeit=1630 sec.

% —— Chebychev-Iteration, Zeit=252 sec.
5 001
[ ] Tl
Q ) S~ o
2 l T~
e 134 Tl
= ; Tl
3 ] -<
S 1E-44
) :
o ]
2 1ES5
(¢D)
L
1E-6 T T T T T T T 1
0 50 100 150 200

Anzahl Iterationen

Abbildung 3-5: Effekt der Chebyshev-Beschleunigung auf die Konvergenz der Spaltdichte in
einem Eigenwertproblem mit einem sehr grof3en Dominanzverhaltnis von 0,977.
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v (o) (3-57)

wobei die Beimischung des Eigenvektors W, proportional zur Fehlerzerfallsrate p" gewéhit

wurde. Mit dieser Annahme kann man nun durch die Vorschrift;

o) = ph) 4 - _pp (q;(n) - q;(n-l)) (3-58)

einen verbesserter Spaltdichtevektor konstruieren, denn dieser Ausdruck ist &quivalent zu:

(n) p(Q) (n) _w-1)) we _ ,n P ® _ n _w® 4 An-1 — W
W +1_'0(Q)(LIJ W ) W ,ocLIJ0+1_p(l4J p cW¥y-¥Y +p cLIJo) W,

also der exakten Losung. Diese Beziehung gilt natirlich nicht streng, da es schwer zu beur-
teilen ist, wann die Fehlerzerfallsrate E(“) ihren tatsachlichen asymptotischen Grenzwert o

gemal Gleichung 3-56 erreicht. Findet die Extrapolation zu friih statt, kann dies zu verstark-
ter Beimischung héherer Eigenmoden fihren und die Konvergenz des Verfahrens erheblich
verschlechtern. Dieser einfache Algorithmus ist also mit Vorsicht einzusetzen. Ferner ist die
Annahme, dalRl die Losung des Fixed-Source-Problems durch den fundamentalen Eigen-
vektor des aquivalenten kritischen Problems dominiert wird, nur dann sinnvoll, wenn die
Quelle Uber das gesamte System verteilt ist und die Quellverteilung nicht allzu stark von der
sich letztlich einstellenden FluRverteilung abweicht. Wird das System z.B. von Neutronen
gespeist, die Uber den Rand des Systems eindringen (sog. ,Boundary Sources"), ist die An-
nahme 3-57 moglicherweise vollkommen unzulassig. Dies erklart aber auch, warum sich die
Spaltquellenextrapolation in zeitabhéngigen Problemen sehr gut bewéhrt hat, die, wie in Ab-
schnitt 2.4 bereits gezeigt wurde, ebenfalls auf Fixed-Source-Probleme zuriickgefiihrt wer-
den konnen. Hier tritt nAmlich gerade die oben geschilderte Situation ein: Die Spaltverteilung

W wird bei langsamen Transienten sehr ahnlich zur stationaren Grundmode ¥, sein; das-
selbe gilt fur den Quellterm, der ja im wesentlichen der mit (1/vAt) skalierte FIuR des letzten

Zeitschrittes ist. Sind die Zeitschritte nicht zu grol3 gewabhlt, ist dieser Beitrag von der Form-
funktion her beinahe identisch zur Grundmode des Systems. Ferner sind die FluRabschét-

zungen in transienten Rechnungen meist so gut, daf3 die asymptotische Fehlerzerfallsrate p

schnell erreicht wird.

Die beiden geschilderten Beschleunigungsmechanismen, Chebyshev-Beschleunigung und
Spaltdichtenextrapolation, sind sowohl in den Diffusions- als auch in den Transportcode, der
in Kapitel 5 beschrieben wird, implementiert worden. Die Dimension der Flu3vektoren ist
natirlich aufgrund der Winkelabhangigkeit fir das Transportproblem erheblich gré3er als far

das Diffusionsproblem. Durch Reduktion auf die Spaltdichte erhalt man jedoch zwei formal
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aquivalente und von der Dimension her gleiche Probleme, so daf die beschriebenen Me-

chanismen flr beide theoretischen Ansatze funktionieren.

3.6 Das Zusammenspiel von inneren und aul3eren Iterationen

Mit der Losung der ,Within-Group“-Gleichungen und den im vorigen Abschnitt erlauterten
Beschleunigungsmechanismen kann nun das vollstandige Neutronendiffusionsproblem ge-

|6st werden. Man betrachte zunéchst den Fall ohne Aufwartsstreuung:

D1+Zl o . . . 0 0] X1 @ Xll.P
-Tx

1 ( 1
-1 R =k
: Keff Ketf

0 . . .

-Tez1 - - . ~Tge-1 De+2g )& XG % plchi

=M = ::B:XF
(3-59)

Die Losung wird folgendermal3en vonstatten gehen:
Konstruktion einer anfanglichen Flul3schéatzung CD(O) und der daraus resultierenden

Spaltdichte w0 =T sowie des Eigenwerts kg)f).

Beginnend mit der auf3eren Iteration n=0 wird das Problem MCIJ(”+1) =ki)(tp(”) durch
eff

den folgenden Algorithmus geldst:

¢1(n+l) =(Dy + 21)_1(%)(1‘“@]
eff

dr ) = (o, + 22)_1(%)(1‘“ ) ‘T21¢1(n+l)]
off

+1) _ -1 1 n+l
(ﬂén )-(Dg+zg) (ngq’(n)‘ggngg' o )]' (360
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(n+1 n+1)

Nachdem alle Flisse ¢ ) bestimmt worden sind, wird eine neue Spaltquelle LIJ(

bestimmt und ggf. extrapoliert oder Chebyshev-beschleunigt; daraus resultiert dann ein

verbesserter Vektor @(“ﬂ) und ein neuer Wert fur kg‘fﬂ).

Die duRReren Iterationen werden solange wiederholt, bis Spaltquellen, Gruppenfliisse und

effektiver Multiplikationsfaktor hinreichend gut konvergiert sind.

In den inneren lterationen werden stets die 5-Band-Matrizen Dg +Zg invertiert; die Streu-
matrizen Tgyq wirken hingegen lediglich multiplikativ auf Flisse niedrigerer (d.h. hoherener-

getischer) Energiegruppen. Erst nach Neuermittlung aller Gruppenflisse wird ggf. die Be-
schleunigung der Spaltquelle durchgefihrt.

Die Aufteilung des Lésungsalgorithmus in zwei vollkommen separat ablaufende Bestandteile,
die inneren und &uRReren lterationen, darf jedoch nicht zu der Annahme verleiten, daf? diese
beiden Verfahren auch numerisch voneinander unabhéangig ist. In der Berechnungsvorschrift

fur die Power-Iteration:

(n)
W) 09 i A=A [+",

0 W (3-61)
2

1
G
0

setzt man stillschweigend voraus, dal3 die Matrix Q=M ~1B exakt berechnet werden kann

und dann auf die Spaltdichte w(“‘l) angewendet wird. Diese Annahme ist jedoch nicht kor-
rekt, da die Invertierung von M tatsachlich implizit im inneren Iterationszyklus erfolgt und

die Flisse, Spaltdichten und auch kg immer mit einem gewissen iterativen Fehler behaftet

sein werden; die Matrix Q selbst liegt wahrend der aul3eren Iterationen nie in expliziter Form
vor. Auch die fur die Chebyshev-Beschleunigung verwendeten Parameter werden so mit
fehlerbehafteten Grof3en belegt. Es stellt sich daher die Frage, wie gut die Gruppenflisse
wahrend der inneren Iterationen in jeder einzelnen Energiegruppe konvergiert sein missen,
bevor eine neue Power-lteration mit Erfolg gestartet werden kann.

Diese Fragestellung ist von grundlegender Bedeutung fir die Leistungsfahigkeit eines iterati-
ven Verfahrens. Sind die Gruppenflisse nicht ausreichend konvergiert, so wird die Power-
Iteration i.allg. keine Asymptotik in der Fehlerzerfallsrate zeigen und eine Beschleunigung
wird im besten Fall nicht effizient sein und im schlimmsten Fall das Verfahren fehlschlagen
lassen. Sind die Gruppenfliisse sehr gut konvergiert, werden die aul3eren Iterationen zwar im
Fehlerzerfall nahe an die theoretisch zu erwartenden Raten heranreichen; dafir wird aber
bei den inneren Iterationen erheblich Rechenzeit verbraucht, die u.U. nicht bendétigt worden
ware. Man muf} also stets abwagen zwischen der fiir die Fliisse vorzuschreibenden Konver-

genz und der maximal pro Gruppe zulassigen Rechenzeit.
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So wird man fur die Gruppenfliisse ein punktweises Konvergenzkriterium &, vorschreiben,

das erreicht werden muf3, bevor die Iterationen in einer Gruppe abgebrochen werden:

o — g1
£p > Max L@L io[L1] jofLd. (3-62)

i,] ¢’|,j

Dartuber hinaus wird man aber auch eine Anzahl N festlegen, die das zuldssige Maximum
von inneren lterationen angibt, die pro Gruppe zuléssig ist. Diese Anzahl ist natirlich auch

abhangig von der Glte des iterativen Verfahrens, das zur Invertierung von Dy +Z4 verwen-

det wird, und auch davon, welche Energiegruppe betrachtet wird. Thermische Gruppen mit

grof3em Streuverhaltnis X4/Z; werden i.allg. schlechter konvergieren als schnelle Energie-

gruppen; dies ist bereits im Zusammenhang mit der ,lteration on the Scattering Source” dis-
kutiert worden, gilt aber sinngemalf auch fir die Diffusionstheorie.

Diese Aussagen haben lediglich qualitativen Charakter und mussen prinzipiell fur jedes Pro-
blem erneut Uberpriift werden. Nur eine sehr effiziente Wahl dieser Parameter garantiert,
dal3 das zeitabhdngige Neutronendiffusions- und Transportproblem in akzeptabler Rechen-
zeit gelodst werden kann.

Es sei hier angemerkt, dal3 sich das Konjugierte-Gradienten-Verfahren sehr gut bewéhrt hat.
Wahrend fir DORT oder DIF3D stets mindestens 10-15 innere Iterationen pro Gruppe vor-
geschrieben werden muf3ten, um die Gruppenflisse fur den FRM-II gut auszukonvergieren,
war es bei dem Konjugierte-Gradienten-Verfahren ausreichend, diese Anzahl auf 2-4 zu be-
schranken; trotz des hoheren Aufwands pro Iteration wird das Verfahren dadurch wesentlich
effizienter als ADI oder SOR. Dies hangt insbesondere damit zusammen, dal3 das Konju-
gierte-Gradienten-Verfahren in der Lage ist, sowohl kurzreichweitige Fehler als auch lang-
reichweitige Stérungen sehr gut auszugleichen. Fuhrt man eine Fourier-Analyse [AXE96,
HAC94] des raumlichen Fehlers durch, so wird man stets Anteile erhalten, die sich Uber das
gesamte raumliche Gitter erstrecken (niederfrequente Anteile) und solche, die lokal be-
schrankt sind oder schnell oszillieren. Auf dieser Feststellung beruhen u.a. die Mehrgitter-
Verfahren [HAC94], die zunachst auf einem groben Gitter die niedrigen Frequenzen und erst
dann auf graduell verfeinerten Gittern die hochfrequenten Anteile des réaumlichen Fehlers
auskonvergieren. Weder ADI und SOR noch die spater zu diskutierenden Verfahren zur L6-
sung der Transportgleichung haben diese positive Eigenschaft und bendtigen daher entspre-
chend mehr Iterationen als die Konjugierte-Gradienten-Methode oder gute Beschleunigungs-
verfahren. Ein solches ist das fur die Diskrete-Ordinaten-Theorie verwendete ,,Coarse Mesh
Rebalancing” (siehe Abschnitt 4.4).
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Diese Argumente unterstiitzen aul3erdem den Einsatz von ausschliel3lich iterativen Verfah-
ren fur die Diffusions- oder Transportgleichung mit vielen Energiegruppen. Selbst wenn ein
direktes Verfahren eine ,exakte Losung der ,Within-Group“-Gleichungen in insgesamt kr-
zerer Rechenzeit liefern mag als ein vergleichbares iteratives Verfahren, so wird doch letzte-
res eine brauchbare FlulRabschatzung fur die ndchste Power-Iteration méglicherweise bereits
nach wenigen inneren lterationen liefern und damit auf jeden Fall schneller als das direkte
Verfahren sein. Eine hohe Genauigkeit ist erst in den letzten Power-Iterationen erforderlich;
bis dahin sind aber Fliisse und Eigenwerte so gut konvergiert, dafl3 wiederum wenige Iterati-
onen ausreichen.

Die Behandlung der Aufwartsstreuung verkompliziert die Losung der Neutronendiffusions-
gleichungen zusatzlich, da die Matrix 3-59 nicht mehr langer untere Dreiecksform besitzt.
Fuhrt man hier einen zusatzlichen ,Upscatter“-Index u ein, so wird Gleichung 3-60 des L6-

sungsalgorithmus maodifiziert zu:

¢én+LU) - (Dg +Zg)_1 1 Xng(n) -y ng,qg(f,‘*l“) -3 Ty pln+Lu-1) u=1.U. (3-63)
Ketf g<g 9’>g

Uber alle thermischen Gruppen, d.h. alle Gruppen, die Aufwartsstreuung empfangen oder
aus denen heraus aufwarts gestreut wird, wird also innerhalb einer au3eren Iteration maxi-
mal U -fach iteriert; dabei werden in jeder Upscatter-lteration u die jeweils aktuellsten ver-
flgbaren Flisse eingesetzt. Entsprechend erforderlich ist dann auch die mehrfache Invertie-

rung des Matrixoperators Dy +Z4 pro Gruppe. Damit entspricht der Rechenaufwand fur eine

thermische Gruppe dem U -fachen dessen einer schnellen Gruppe, und ein Problem mit z.B.
10 Gruppen, davon 3 thermischen, wird effektiv zu einem Problem mit (10—3)+3D]J Grup-

pen. Angesichts der Tatsache, daf3 sich z.B. fir den FRM-1I U =10-18 bewahrt hat, erhalt
man einen Eindruck von dem erheblichen numerischen Mehraufwand, den thermische Grup-
pen verursachen. Dieses Problem wird jedoch dadurch etwas entscharft, daf3 meist 1-2 in-
nere Iterationen pro Gruppe und pro Upscatter-lteration ausreichend sind. Ist das Problem
bereits gut konvergiert, kann auch die maximale Anzahl der Upscatter-lterationen reduziert
werden (in zeitabhangigen Rechnungen sind i.allg. 2-3 solcher Iterationen hinreichend). Im
Transportcode DORT wird das Verfahren der Upscatter-lterationen standardmafig nicht an-
gewandt. Thermische Gruppen werden dort genauso behandelt wie schnelle Gruppen und
man begnugt sich mit der Methode des sog. ,Upscatter-Rebalancing” [RHO91]. Dieses hat
sich allerdings gerade fur den FRM-II mit seinem signifikanten Anteil an Aufwartsstreuung
tberhaupt nicht bewéhrt, was unmittelbare Auswirkungen auf die Konvergenz der Power-Ite-

ration und die Effizienz der Beschleunigungsmechanismen hat.
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3.7 Behandlung des zeitabhangigen Diffusionsproblems

Der Einfachheit halber wurde bis hierher nur die Losung der stationaren Diffusionsgleichung
behandelt. Wie jedoch bereits in Abschnitt 2.6 ausfuhrlich erlautert, ist auch die implizit dis-
kretisierte zeitabhangige Neutronendiffusionsgleichung aquivalent zu einer Folge von ,Fixed-

Source“-Problemen. Die Gruppengleichungen lauten analog zum stationaren Fall:

G I
o DE) xy X vEd ()l )+ ) 45, (364
g=1
' g e (n) & 1 (n) (=
Xy =(-BXB+ X Xy AN B Sadtayed = 2 Xogh 2 MG (F)
=1 =1

mit den bereits in Abschnitt 2.6 eingefiihrten Bezeichnungen. Die Vorlaufergleichungen
(Gleichungen 2-55) sind hier nicht mehr explizit aufgefuhrt. Die Losung der Gleichungen flr
den Zeitschritt n+1 erfolgt nun mit denselben Methoden, d.h. innerer und aul3erer Iteration
sowie Beschleunigungsmechanismen wie im vorigen Abschnitt, allerdings mit zusatzlichen
konstanten Quelltermen, die aus den Flissen bzw. Vorlaufern des Zeitschrittes n gebildet
werden.

Formal ist dieses Problem bereits in Abschnitt 3.6 diskutiert worden. Die Konvergenz wird
wiederum durch den spektralen Radius der Iterationsmatrix Q =M 1B pestimmt, wobei die
Matrix M allerdings durch den zusatzlichen effektiven Absorptionsquerschnitt (1/vAt) auf
der Diagonalen modifiziert wird. Ohne diese Modifikation ware eine Lésung von Gleichung
3-64 auch gar nicht mdglich, da ein transientes System i.allg. verzdgert oder prompt tberkri-
tisch ist und daher ohne den Zusatzterm p(Q)z ket >1 gelten wirde (streng genommen gilt
dies nur fur den prompt Uberkritischen Fall). Man kann daher prinzipiell aus der Kenntnis des
Eigenwertes des kritischen bzw. Uberkritischen Systems auch eine maximale Zeitschritt-
gréBe herleiten. Je starker das System namlich Gberkritisch ist, desto groéRer muf3 der Ab-
sorptionsquerschnitt (1/vAt) (d.h. desto kleiner At) gewahlt werden, um wiederum p(Q)<1
zu erreichen. Da in transienten Berechnungen der Eigenwert aber kaum in jedem Zeitschritt
zuganglich sein wird, ist diese Feststellung eher von theoretischem Interesse.

Tats&chlich wird man versuchen, At so klein zu wéhlen, dal3 p(Q) genigend weit von eins
entfernt ist und Konvergenz bereits nach wenigen &ufReren Iterationen (als sinnvoll hat sich

hier ein Maximum von etwa 10 auf3eren lterationen pro Zeitschritt herausgestellt) erreicht
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wird. Dieses Kriterium ist u.U. wesentlich restriktiver als die Zeitschrittweitenbegrenzung auf-
grund von Stabilitdts- oder Genauigkeitsiiberlegungen (siehe Abschnitt 2.5.2). Je ndher au-
Rerdem der spektrale Radius an eins liegt, desto empfindlicher macht sich auch eine ge-
ringfiigige Abweichung der Beschleunigungsparameter vom optimalen Wert in einer ver-
schlechterten Konvergenz des Gesamtproblems bemerkbar.

Erschwerend kommt hinzu, daf3 der bei der Berechnung eines Zeitschrittes gemachte Fehler
haufig auch noch systematischer Natur ist, und sich daher unter u.U wéahrend einer Transi-
ente von Zeitschritt zu Zeitschritt akkumuliert und verstérkt. Wie bereits in Abschnitt 2.4 fest-
gestellt wurde, wird sich ein multiplizierendes Medium mit einer festen Quelle stets nach ei-
nem gewissen Zeitraum asymptotisch einem dynamischen Gleichgewicht nahern, und zwar
um so langsamer, je schwéacher unterkritisch das System ist. Ubertragt man diese Uberle-
gung auf einen Zeitschritt wahrend einer Transiente, so wird sich bei einem zu grol3 gewahl-
ten At die Spaltverteilung von unten langsam der wahren Spaltdichte ndhern. Selbst bei Er-
reichen eines restriktiven Abbruchkriteriums muf3 man davon ausgehen, dal? méglicherweise
noch viele weitere lIterationen ndtig gewesen waren, um tatsachlich Konvergenz zu errei-
chen, und daf jede dieser Iterationen zwar kleine, aber systematisch positive Beitréage zur
Spaltdichte geliefert hatte, deren Summe mdglicherweise wesentlich gréRer als das gefor-
derte Abbruchkriterium ist.

Es ist also von essentieller Bedeutung, sicherzustellen, dal} die Zeitschritte entsprechend
klein und die Abbruchkriterien sehr restriktiv gewahlt werden, um zuverlassige Aussagen
Uber die berechnete Transiente zu erhalten. In diesem Zusammenhang ist zu betonen, daf3
die entscheidenden Verbesserungen, die bei der Konvergenz von sowohl Diffusions- als
auch Transportcode erzielt wurden, nicht blo3 von theoretischem Interesse, sondern unab-

dingbare Voraussetzung fur die Erstellung eines voll impliziten, zeitabhangigen Codes sind.

3.8 Zeitliche FluRextrapolation

Wie oben erwahnt, ist das zeitabhangige Problem in der Konvergenz wesentlich kritischer
als das stationdre Problem. Die Berechnung eines Zeitschritts wird also ohne Vorkenntnis
der FluRverteilung mindestens so rechenzeitaufwendig sein wie fir ein aquivalentes Eigen-
wertproblem; aufgrund der unangenehmen Eigenschaften des ,Fixed-Source“-Problems
kann der Vergleich sogar noch unginstiger ausfallen. Ein grof3er Vorteil iterativer Verfahren
ist jedoch, dafl3 bei einer einigermal3en guten Abschatzung der Flufl3- und Spaltverteilungen
das Problem schon nach wenigen auf3eren lterationen konvergieren kann. Man wird also
beim Studium von Transienten stets darauf bedacht sein, aus der Losung des letzten Zeit-

schrittes eine maglichst gute Abschéatzung fir den nachsten Schritt zu gewinnen.
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Der Ansatz ist recht einfach: Unterstellt man, dal3 sich die raumlichen Flisse in guter Nahe-

rung exponentiell in der Zeit verhalten:

ot + At) = glt) exp(at)At), (3-65)

so laRt sich die Reaktorperiode w darstellen durch:

w(t) = i | n( dzt§t)] . (3-66)

Der FluR zum néchsten Zeitpunkt kann dann abgeschéatzt werden durch:

o(t+2t) = gt + At) exp(aft)At). (3-67)

Eine alternative Moglichkeit besteht darin, die FluBanderung linear durch einen Differenzen-

guotienten zu approximieren und damit zum nachsten Zeitschritt zu extrapolieren:

wzw = t+20t) = gft + At)+ it = 2¢t + At) - t), (3-68)

eine Methode, die bereits in Abschnitt 2.5.3 als ,Diamond-Differencing“-Relation vorgestellt
wurde. Beide Ansatze haben sich bei der Transientenanalyse etwa gleich gut bewahrt.
Entscheidend ist aber, dal3 die Reaktorperioden « unbedingt rAumlich und energetisch auf-
geldst betrachtet werden mussen; ein globales « ist keinesfalls ausreichend. Fur jede raum-
liche Masche und fur jede Energiegruppe muf3 also neben den Flissen ein Wert fur die Re-
aktorperiode errechnet, gespeichert und beim nachsten Zeitschritt gemafl Gleichung 3-68
zur Extrapolation verwendet werden. Trotz des numerischen Aufwands und insbesondere
des Speicherbedarfs lohnt dieses Verfahren: Die Konvergenz wird gegeniber einer nicht ex-
trapolierten Flu3schatzung um mindestens eine GrolRenordnung verbessert.

Eine Erweiterung dieses Gedankens stellt die Methode der Periodenfaktorisierung [NAK77]
dar, die eine Art Mittelding zwischen der voll impliziten Zeitdiskretisierung und dem quasista-

tionaren Verfahren darstellt. Der Flul3 wird transformiert durch:

o) = olt) expl(wt). (3-69)

Einsetzen dieses Ausdrucks in die Diffusions- oder Transportgleichung liefert eine leicht mo-
difizierte Version der Gleichungen, die, da der zeitlich bedingte Zuwachs im wesentlichen

durch den Exponentialterm dargestellt wird, leichter zu I6sen ist als die urspriingliche Trans-
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portgleichung. Die Perioden «w kdnnen dann entweder lber die Beziehung 3-66 abgeschatzt
werden, oder, wenn ¢« als globale Reaktorperiode verwendet wird, durch das Lésen der ver-
allgemeinerten punktkinetischen Gleichungen (siehe Anhang E, Gleichungen E-8) bestimmt
werden. Die Verwendung einer globalen Reaktorperiode ist jedoch flr Situationen, in denen
der FluR raumlich schnell variiert, sicherlich keine gute Ldsung, wéhrend die Abschéatzung
3-66 wiederum eine Naherung bedeutet, die in dieser Arbeit vermieden werden sollte. Ver-
wendet wird also daher nur die einfache Extrapolation, die lediglich die erste FluRabschétz-
ung fur das iterative Verfahren liefert, jedoch keinerlei Naherung in den Algorithmus einfuhrt.
Von der Implementation einer quasistationaren Methode wurde im Rahmen dieser Arbeit ab-
gesehen. Die Erfahrungen [GOL00] zeigen namlich, daR die Anderung der Formfunktion
wahrend eines (bei diesem Zugang naturgemal3 grol3en) Zeitschrittes so erheblich ist, dal’
die LOsung des letzten Zeitschrittes als Flul3schatzung nicht mehr zu gebrauchen ist; man
startet gewissermal3en wieder bei ,Null*, wahrend man bei der impliziten Methode zum einen
frei von den in der quasistationaren Methode gemachten Naherungen ist und durch Extrapo-
lation in der Regel ausgezeichnete FluRschéatzungen aus den bekannten Flissen generieren
kann.

SchlieBlich kann die Berechnung der Perioden auch dazu dienen, die Zeitschrittweite zu
steuern. FUr einfache parabolische Differentialgleichungen auf regelmafRigen Gittern lassen
sich zwar analytische Ausdricke fir die maximal zulassige Zeitschrittweite bei vorgegebener
Genauigkeit herleiten; werden die Systeme komplizierter, greift man hingegen meist auf em-
pirische Beziehungen und die Erfahrung zurick.

Eine Funktion, bei der man den Abschneidefehler leicht bestimmen kann, ist die Exponenti-
alfunktion als Losung der Differentialgleichung:

o0 043) _ fn)

— . (n+1)
9 _w ¥ ¥ -w . 3-70
ot @ = At Q ( )

Im zweiten Schritt wurde die implizite Diskretisierung dieser Gleichung angegeben. Die L6-

sungen beider Gleichungen sowie deren Reihenentwicklungen lassen sich leicht angeben:

t+At) = @it )explat ) = @t 1+aAt+ia)2At2+1w3At3+ ...... " exakte Losung"
2 3
ot +nt) = (o(t)l_im = qo(t)(1+ Wt +w?At? +wintd + ... ) "implizite Diskretisierung".
(3-71)

Der Abschneidefehler ist also von der Form:

T =|go(t)|%a)2At2 +O(At3), (3-72)

so daf3 sich der gesamte Abschneidefehler nach N Iterationen auf:
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Tges =| 1)) % Nw?At? + O(At3) (3-73)

belaufen wird. Derselbe Wert folgt auch durch Vergleich der Reihenentwicklungen von:

ol )= (2 JN(o(t) nd g+ Nat)explan). (74

Bei einem gewiinschten Absolutfehler von 7,4 , z.B. 0.001, und einer Transientendauer von

T = NAt ergibt sich eine maximal zulassige Zeitschrittweite von:

_2yg,

Atnax. =— (3-75)
wT

Bei der Zeitschrittweitensteuerung fir die Diffusions- oder Transportgleichung wird fir « der
Maximalwert:
o= max (gt 2 tAt)‘<0(t)) (3-76)

der Anderung der skalaren Fliisse angesetzt, und die laut Gleichung 3-75 maximale Zeit-

schrittweite nochmals um einen Faktor 5 reduziert. Selbst dann ist der errechnete Zeitschritt
fur normale, verzdgert kritische Betriebstransienten immer noch so grof3, dal3 die iterative
Ldsung sehr viel Zeit in Anspruch nimmt. Die Zeitschrittweite wird sich daher eher nach der
Maximalanzahl der auf3eren Iterationen richten. Sowohl im Diffusions- als auch im Trans-
portcode besteht auch zusatzlich die Mdglichkeit, die Schrittweitensteuerung explizit abzu-
schalten und feste Zeitschritte vorzugeben, oder zu bestimmten Zeitpunkten (an denen ein
Betriebsvorgang, z.B. Steuerstabbewegung o.a. einsetzt) den Zeitschritt bewul3t einzu-
schranken und dann das System selbst nach einer passenden Zeitschrittweite suchen zu
lassen. Ferner wird auch versucht, die Schrittweiten nicht zu stark variieren zu lassen, so
daB z.B. von Zeitschritt zu Zeitschritt nur eine Anderung um einen bestimmten Maximalfaktor
von etwa 1,2-2,0 stattfinden darf. Bei der noch zu besprechenden Kopplung mit einem
Thermohydraulikmodul wird hingegen dieses haufig die Zeitschritte bestimmen. Die Neutro-
nenkinetik schlagt dann lediglich eine maximale Schrittweite vor oder definiert eine Ober-

grenze.

3.9 Zusammenfassung

Mit den in diesem Kapitel vorgestellten Methoden ist es gelungen, einen hochoptimierten
Neutronendiffusionscode zu erstellen, der zur Analyse von Transienten des FRM-II erfolg-
reich eingesetzt werden konnte. Viele der vorgestellten Anséatze kdnnen ohne oder mit ge-
ringfiigigen Anderungen in den Transportcode iibernommen werden, namlich:

die Chebyshev-Extrapolation und die Spaltdichteextrapolation,
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die Behandlung der Aufwartsstreuung,

die FluRextrapolation und

die Zeitschrittweitensteuerung.
Nach dem Gesagten ist eine der entscheidenden Voraussetzungen fiir die Entwicklung eines
transienten Transportcodes die Verbesserung der Konvergenz um mehrere Gré3enordnun-
gen; ist dies gegeben, sind Ergebnisse von hoher Genauigkeit zu erwarten.
Durch die teilweise drastische Einschréankung der Zeitschrittweite durch die iterative LO6-
sungsmethode erscheint es generell nicht besonders sinnvoll, zu hoéheren Zeitdiskretisie-
rungsschemata tberzugehen, da der Genauigkeitsgewinn minimal und der Rechenaufwand
groRer wird. Relativ leicht erproben laft sich lediglich das ,Diamond-Differencing“-Schema
(siehe Abschnitt 2.5.3).



4 Behandlung des Neutronentransportproblems mit
der Diskrete-Ordinaten-Methode

4.1 Ubersicht der verfligbaren Rechenmethoden

Die Erstellung und der Einsatz eines zeitabhangigen Transportcodes sind eine Herausforde-
rung an die derzeit verfigbaren Rechnerarchitekturen und an die numerischen Methoden zur
Losung der Transportgleichung; bisher beschrankte sich deren Einsatz weitgehend auf das
stationdre Transportproblem. Die in dieser Arbeit gesammelten Erfahrungen haben jedoch
gezeigt, daf? selbst ein so komplexes System wie der FRM-II mit hinreichender Genauigkeit
und in akzeptablen Rechenzeiten simuliert werden kann, wenn man in Kauf nimmt, dal3 eine
Transportldsung im Vergleich zur Diffusionslésung etwa eine Grélienordnung mehr an Re-
chenzeit beanspruchen wird.

Um so wichtiger ist die Wahl der ,richtigen”, d.h. der fir das jeweilige Problem angemesse-
nen Transportmethode. Obwohl letztlich alle verfligbaren Rechencodes die in Kapitel 2 vor-
gestellte Boltzmann-Gleichung l6sen, sind die meisten Programme flr spezielle Klassen von
Problemen, z.B. Abschirm- oder Kritikalitdtsberechnungen, entwickelt und optimiert worden.
Je nach dem betrachteten Problemtyp flieRen dabei unterschiedliche Naherungen oder nu-
merische Verfahrensweisen ein, deren Gliltigkeit bzw. Effizienz von System zu System stark
variieren kann. So ist z.B. eine korrekte Behandlung der Aufwartsstreuung in thermischen
Reaktoren wesentlich wichtiger als in schnellen Reaktoren, wahrend bei letzteren durch die
groRe Anzahl bendétigter Energiegruppen die Verwendung effektiver Beschleunigungsme-
chanismen fur die &uf3eren Iterationen geboten ist.

Die sog. Monte-Carlo-Verfahren zeichnen sich gegentber den deterministischen Codes da-
durch aus, daf? mit ihnen prinzipiell beliebige Geometrien modelliert werden kdnnen. Ferner
kann die Energievariable sowohl in Gruppenform (so z.B. im Code KENO [HOL98]) als auch
kontinuierlich (wie im Code MCNP [BRI97]) dargestellt werden. Aus diesem Grund verwen-
det man Monte-Carlo-Resultate zunehmend als Referenzldsungen fur komplizierte stationare
Probleme, die von deterministischen Codes geometrisch nur ndherungsweise erfal3t werden
kénnen. Der Einsatz von Monte-Carlo-Codes in transienten Rechnungen ist jedoch aufgrund
der stets vorhandenen statistischen Unsicherheiten nur sehr eingeschrénkt maoglich und
kommt lediglich bei der quasistationaren [BEN97], jedoch nicht bei der voll impliziten Re-
chenvorschrift in Frage. Die weiteren Betrachtungen konzentrieren sich daher auf die Lésung

der Neutronentransportgleichung mit deterministischen Transportcodes, fur die in den letzten
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Jahren eine Reihe verschiedener numerischer Ansatze entwickelt worden sind. Trotz der

scheinbar grof3en Anzahl lassen sich diese grob in drei Klassen einteilen:
Diskrete-Ordinaten-Methode (Sy-Methode):
Die Diskrete-Ordinaten-Methode ist die am weitesten verbreitete Methode und wurde be-
reits 1965 von Carlson und Lathrop [CAR65] vorgeschlagen. Sie behandelt die Trans-
portgleichung durch explizite Diskretisierung der Winkelvariablen; die Losung der Glei-
chung erfolgt dann separat entlang jeder dieser diskreten Richtungen (,Ordinaten®) durch
einen raumlichen ,Sweeping“-Algorithmus, der die maschenzentrierten FlulRwerte rekur-
siv errechnet. Der grofRe Vorteil dieser Methode ist die relativ einfache Herleitung und die
numerische Effizienz, auch im Hinblick auf den Speicherbedarf. Die bekanntesten Sy-
Codes sind DORT/TORT (Oak Ridge, [JOH92, RHO97]) und TWODANT/THREEDANT
(Los Alamos [ALC95)).
Integrale Transportmethoden:
Bei den integralen Transportmethoden wird die Winkelabhangigkeit in der Boltzmann-
Gleichung zunachst formal ausintegriert. In diesem Ansatz kann die Raum-Winkel-Ab-
hangigkeit prinzipiell bis zu jeder beliebigen Genauigkeit erfal3t werden, wenn man in
Kauf nimmt, dal3 die durchzufiihrenden Integrationen i.allg. Integrale tber komplizierte
transzendente Funktionen enthalten, deren Auswertung sehr rechenintensiv ist. Die Be-
handlung der rdumlichen Variablen fiihrt aufgrund der globalen Kopplung zwischen
Raum- und Winkelvariablen zu dicht besetzten Matrizen, die die Anwendung auf gréRere
Systeme empfindlich einschranken. Breite Anwendung finden diese Methoden daher ge-
rade bei den sog. Lattice-Codes, die zur Berechnung von kleinen, aber geometrisch
komplexen Anordnungen wie z.B. DWR- oder SWR-Brennelementen eingesetzt werden.
Zu diesen Codes zéhlen z.B. HELIOS [CAS91], CASMO [AHL77], DRAGON [MAR92]
und APOLLO [SAN87].
Even-Parity-Formulierung:
Die Even-Parity-Formulierung der Transportgleichung [ACK87] hat gerade in den letzten
Jahren verstarktes Interesse erfahren, da sie aus einem Variationsprinzip hergeleitet
werden kann. Aus diesem kénnen dann eine Reihe von Approximationstechniken abge-
leitet werden, die auf grol3e, schwach besetzte Gleichungssysteme fuhren, fur die mitt-
lerweile hervorragende Losungsalgorithmen zur Verfugung stehen. Auch die Einbindung
Finiter Elemente anstatt der auf regulare Geometrien beschrankten Finiten Differenzen
gelingt bei diesem Zugang recht naturlich und ist einfach durchzufihren. Obwohl anfangs
Zweifel bestanden, ob auch Anisotropien angemessen erfal3t werden kénnen, haben in-
zwischen eine Reihe von Entwicklungen bewiesen [PAL93, PAL95], dal3 diese Methode
in der Genauigkeit der Diskrete-Ordinaten-Formulierung in nichts nachsteht. Die be-

kanntesten Codes, die auch noch intensiv erweitert und weiterentwickelt werden, sind
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VARIANT [LEW96, LEW97, SMI00], CRONOS [LAU90] und EVENT [OLI86, OLI95,
OoLI196].
Trotz der Aufspaltung in diese drei Klassen sind gerade in den letzten Jahren eine Reihe hy-
brider Transportcodes entwickelt worden, die versuchen, die Vorteile der verschiedenen
Methoden miteinander zu kombinieren. So gelingt es z.B., die Schwachen der Diskrete-Ordi-
naten-Methode bei ,Deep-Penetration“-Problemen durch die Einflhrung sog. Charakteristi-
ken zu beheben, bei denen Neutronenstrome und -Flisse entlang diskreter Neutronentra-
jektorien, die den diskreten Ordinatenrichtungen entsprechen, analytisch aufintegriert werden
[CHI93, VIL92a]. Die Berechnung periodischer Strukturen, wie z.B. in Kernreaktoren, wird
brennelementweise zunachst mit integralen Methoden durchgefiihrt. Die Kopplung der Net-
tostrome zwischen den einzelnen Elementen erfolgt dann mit Hilfe des ,Response Matrix“-
Formalismus [LIN81], der wiederum auf schwach besetzte Systeme fiihrt. Dabei kann der
Neutronenflul3 Uber die Grenzflachen entweder als isotrop angesetzt oder durch Diskrete
Ordinaten beschrieben werden [TSI95].
Einer solchen Behandlung entzieht sich der FRM-II, da es sich um ein komplexes System mit
groBen Leckage-Effekten handelt. Zu Beginn dieser Arbeit war daher zu klaren, welche der
drei oben genannten Methoden fiir transiente Berechnungen am ehesten geeignet ist und
welche Codes frei verfugbar sind. Dabei stellte sich heraus, da3 nur ganz wenige Pro-
gramme uberhaupt in der Lage sind, die zeitabhangige, voll implizit diskretisierte Transport-
gleichung zu l6sen. Keines dieser Programme wurde jemals an einen Thermohydraulikcode
gekoppelt; auRerdem waren die vorhandenen Codes numerisch zu ineffizient, um das kom-
plexe FRM-II-Problem zu l6sen.
Die Auswahl reduzierte sich daher auf insgesamt drei Programme:
Der Code EVENT (Imperial College London, [OLI86, OLI96]), ein Even-Parity-Code mit
einer Entwicklung der Flisse in Spharische Harmonische (Py-Néherung), der hervorra-
gend geeignet ist, um komplizierte Strukturen mittels Finiten Elementen nachzubilden
und bereits Uber eine implizite Zeitdiskretisierung verfigt. Fur das zylindersymmetrische
FRM-II-Problem war der Code jedoch selbst bei stationaren Berechnungen den her-
kémmlichen Diskrete-Ordinaten-Codes weit unterlegen; er wies eine schlechte Konver-
genz fur Probleme mit signifikanter Aufwartsstreuung auf und war selbst bei der Lsung
der Diffusionsgleichung (die in den Py-Methoden als einfachster Spezialfall enthalten ist)
fur den FRM-Il um einen Faktor von etwa drei langsamer als der im letzten Kapitel vorge-
stellte Diffusionscode.
Der Code CONSUL (Kurchatov-Institut, Moskau, [TSI95, TCH95]), eine Kombination aus
integralen Methoden, den sog. ErststoBwahrscheinlichkeiten [SAN82] und einem Dis-
krete-Ordinaten-Ansatz. Obwohl die Grundlagen dieses Codes theoretisch bestechend

und dazu geometrisch sehr anschaulich sind, ist die Struktur der resultierenden Glei-
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chungssysteme so unginstig, dal3 eine Erweiterung auf ein gekoppeltes Modell aus-
sichtslos erschien, da in jedem Zeitschritt eine grof3e Anzahl komplizierter rAumlicher In-
tegrale zur Neuauswertung der ErststoBwahrscheinlichkeiten berechnet werden mulf3.
Auch dieser Code hatte sich schon bei stationdren Rechnungen als nicht konkurrenzfahig
zu Diskrete-Ordinaten-Codes erwiesen.
Der Code PARTISN (Los Alamos, [BAK96, ALC98]), eine Weiterentwicklung der Dis-
krete-Ordinaten-Codes TWODANT/THREEDANT [ALC95], ist speziell auf parallele Ar-
chitekturen ausgelegt, wie z.B. die Cray T3D. Obwohl die implizit diskretisierte Zeitab-
hangigkeit im Code integriert ist, fehlt eine Implementierung der verzégerten Neutronen
und eine Kopplung an Thermohydraulikmodule. Dartiber hinaus ist der Code nicht frei
verflugbar. AuRerdem liegt der Schwerpunkt der Entwicklungsarbeit derzeit starker im Be-
reich von stationdaren Sy-Rechnungen auf unstrukturierten Gittern als auf zeitabhéngigen
Methoden.
Daneben existieren eine Reihe mehr oder weniger experimenteller Codes, wie z.B. ATTILA
[WAR96] und DANTE [MOR96], die unstrukturierte Gitter verwenden, oder der Code KIN-3D
[RIN96], eine zeitabhangige Weiterentwicklung von VARIANT, der allerdings zu Beginn die-
ses Projektes nur kartesische und hexagonale Geometrien behandeln konnte.
Auch nach der Sichtung verschiedener Codes war es also nicht klar, welcher der Kandidaten
verwendet werden sollte. Mit der Zielsetzung, den FRM-II angemessen behandeln zu kon-
nen, erschien es nicht ratsam, sich an einem experimentellen Code zu versuchen, dessen
numerische Eigenschaften u.U. nicht ausgereift oder nicht gut verstanden sind. Der bessere
Weg bestand also darin, einen stationdren Code durch eine Reihe von programmtechni-
schen Erweiterungen zeitabhéngig zu machen. Da die mit den Codes EVENT, CONSUL,
TWODANT und DORT durchgefiihrten stationaren Rechnungen zum FRM-II deutlich die
Uberlegenheit der Diskrete-Ordinaten-Methode demonstrierten, wurde dieser theoretische
Ansatz favorisiert.
Die Entscheidung fiel schlieRlich auf den Code DORT, da dieser sich speziell fir den FRM-II
besser bewahrt hatte als der Code TWODANT und daruber hinaus dem Anwender wesent-
lich mehr Eingriffsméglichkeiten zur numerischen Optimierung bietet.
Die folgenden Abschnitte enthalten eine komprimierte Darstellung der Diskrete-Ordinaten-
Theorie in einer und zwei Raumdimensionen; diese dient dann als Ausgangspunkt fur die
Diskussion der zahlreichen Anderungen und Erweiterungen, die fur die Implementierung der
Zeitabhangigkeit vorgenommen werden muf3ten und denen das folgende Kapitel 5 gewidmet

ist.



4.2 Diskrete-Ordinaten-Theorie in eindimensionaler Geometrie 79

4.2 Diskrete-Ordinaten-Theorie in
eindimensionaler Geometrie

Im Folgenden werden nur die einzelnen Grup-

pengleichungen betrachtet, d.h. die sog. ,Within-

Group“-Darstellung der Transportgleichung. Die

o o TATRTH TR
Bericksichtigung der Energieabhéngigkeit er-

folgt dann Uber das Schema der auf3eren und
inneren Iterationen. Die Transportgleichung lau-  Abbildung 4-1: Darstellung einer Se-Quadratur

. in einer Raumdimension
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In eindimensionaler kartesischer Geometrie a3t sich Gleichung 4-1 mit der expliziten Dar-
stellung des Transportoperators und der Entwicklung des Streuquerschnitts in Legendre-Po-

lynome dann wie folgt schreiben:

p 2 pl )+ 20wl )= 3 (@ )AL () +Sber) 1692 JawR ()l

=0

=:q(x.u)
Der kontinuierliche Winkelbereich der Koordinate ,uD[—L]] wird nun in N diskrete Winkel,

die sog. Diskreten Ordinaten aufgeteilt, wie in Abbildung 4-1 dargestellt [LEW85]. Man

spricht dann auch von einer Sy-Quadratur. Die Winkel werden so gewahlt, dal3 Integralaus-

driicke iber dQ angemessen durch eine aquivalente Summendarstellung tiber die diskreten

Winkel u, wiedergegeben werden konnen, also z.B. fir die skalaren Flisse und die FluR3-

momente:
[dQ = Yw, ¢(x) = [duw(xu) = ¢(x)=3 wn(x) (4-3)

= Jdﬂpl (Wylp) = ¢ (X)=ZWnP| (tn ) (%)

Die Wahl der Wichtungsmomente w,, wird zunachst durch die folgenden Normierungsbedin-

gungen eingeschrankt:
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N N
2 Wn =1 > wpup =0. (4-4)
n=1 n=1

In der Wahl der diskreten Winkel 4, ist man weitgehend frei; i.allg. wird man diese jedoch so
wahlen, dal3 sie symmetrisch um ¢ =0 sind (wobei dieser Wert aufgrund seines singuléren
Charakters nie in einen Quadratursatz aufgenommen wird). Angesichts der in den Streuter-
men immer wiederkehrenden Integrale tUber Legendre-Polynome wahlt man die N Winkel

haufig gerade als die N Nullstellen des Legendre-Polynoms N -ten Grades [GAS68]:

Py(n)=0  n=1..N (4-5)
und die korrespondierenden Gewichte derart, dal} alle Legendre-Polynome bis zum Grad

N -1 exakt integriert werden:

1 N
[dum (1)=3i0 = > WP (n)=3p  1=0..N-1. (4-6)
-1 n=1

Zur Loésung der diskretisierten 1D-Transportgleichung wird das in Abschnitt 2.4 erlauterte

Verfahren der ,lteration on the Scattering Source” verwendet. Gegeben sei also die FluRab-
schatzung (//r(,o)(x,,un) und der folgende Quellterm (d.h. die Summe aus Selbststreubeitrag

und Gruppenquellterm):

L

00 =3 (@ +1)26R () A9 (x, 110 ) + 1 (% ). @)
=1

Mit der Iterationsvorschrift:

N
En %w(mﬂ) () + = (™D ) = o™ = ™D = SR ()™ () = (MY
i=1

(4-8)
lassen sich dann sukzessive neue Flisse und Quellterme generieren. Zur Losung der Glei-
chung muf lediglich noch die Ortsvariable diskretisiert werden. Analog zur Diffusionstheorie
werden die Maschen so gewahlt, dal} ganzzahlige Werte i den Index des Maschenmittel-

punktes, halbzahlige Indizes i +1/2 hingegen linke und rechte Intervallgrenze der insgesamt

| Intervalle bezeichnen (Abbildung 4-2). Die Materialeigenschaften seien homogen inner-
halb einer Masche und die FluRBwerte werden durch den im Mittelpunkt angenommenen Wert

approximiert.
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e O @ 4 3 4 3

AN AR
| | | | | | | | | [ Vakuum bzw.
vakuum T T T [T [T reflekiv
Y, =0 W ¥, ¥, Y, R JOVA & ).y, =0 bzw.
—> ' qu+1/2,2 = l'IJ|+112,1
>0 <0

Abbildung 4-2: Eindimensionale rdumliche Diskretisierung und die Definition der beiden ,Sweeping“-
Richtungen

Integration von Gleichung 4-8 uber die jeweiligen Intervalle Ax; liefert dann:

Hn (l//irlj/z _wirlj/z)"'zitAXiwin =X g - (4-9)

Um eine Beziehung zwischen den Randflissen und dem Flul3 im Mittelpunkt der Masche
herzustellen, verwendet man die ,Diamond-Differencing“-Relation, die bereits im Zusam-

menhang mit der zeitlichen FluRextrapolation (siehe Abschnitt 3.8) vorgestellt wurde:

n _ 1( n n )
¥ _E wi+1/2 +¢/i_1/2 . (4-10)
Die Falle u, >0 und p, <0 mussen separat behandelt werden. Eliminiert man in den obi-
gen Beziehungen win+:l/2 bzw. wi”_]/z durch Einsetzen von Gleichung 4-10 in 4-9, erhalt man

folgenden rekursiven Algorithmus (die folgenden Gleichungen korrespondieren zu den in

Abbildung 4-2 dargestellten Pfeilen):

-1
>t Ax; Ax; g )
oo :(HMJ [win_l/z +MJ @) W= 0l Ui >0
n ZitAXi B n Ax; g’ n n n
@ w =£1+ it } {‘//m/z +m} (4) Vidpp =i Wiy,  TUr iy <0.
(4-11)

Hat das Intervall aus Abbildung 4-2 z.B. an beiden Seiten Vakuumrandbedingungen, dann

gilt:

Wi =0 Un >0 ¢y, =0 1y <O. (4-12)
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Damit steht ein geschlossenes iteratives Schema zur Losung von Gleichung 4-9 zur Verfu-

gung. Startet man z.B. an der linken Seite des Intervalls, wird man ausgehend von t//ﬂz =0

zunachst die Richtungen p, >0 behandeln, und zwar durch abwechselnde Anwendung von
Gleichung 4-11(1) und 4-11(2), bis man schliel3lich an der rechten Intervallgrenze angelangt

ist. FUr p, <0 startet man mit t,l/lnﬂ/2 =0 und arbeitet sich von rechts nach links durch das

Gitter hindurch, unter Benutzung der Beziehungen 4-11(3) und 4-11(4). Fir reflektive Rand-
bedingungen wahlt man statt dessen den reflektierten Flu@ als Startwert, d.h.

@1 +12(tin) =) +1/2(~ 1) , der bereits aus dem ,Sweep* 1, >0 bekannt ist.

Dieser ,,Sweeping“-Algorithmus ist das Grundprinzip der Diskrete-Ordinaten-Theorie: Ausge-
hend von physikalischen Randbedingungen startet man an den Randern des Gebiets und
folgt der Richtung des Neutronenstroms in dieses hinein, um dabei die FluRBwerte rekursiv

tber die Beziehungen 4-11 zu ermitteln. Dieser Vorgang muf3 fur alle Winkel p,, durchge-

fuhrt werden. Ist dies abgeschlossen, kann aus den so berechneten Fliissen eine neue
Streuquelle berechnet werden, die dann in der nachsten ,lteration on the Scattering Source*
verwendet wird. Es sei hier besonders betont, daf? die verschiedenen Ordinaten-Richtungen
vollstandig voneinander entkoppelt sind, d.h. prinzipiell muf3 immer nur der letzte berechnete
FluBwert wahrend des ,Sweeps" gespeichert werden. Die Berechnung der FluBmomente
(die im Gegensatz zu den Winkelflissen zur Erstellung der Streuquelle im Arbeitsspeicher
des Rechners vorliegen missen) kann also durch Aufsummierung Punkt fur Punkt und Win-
kel fur Winkel erfolgen. Im Gegensatz zur Diffusionstheorie ist es also nicht notwendig, grol3e
Gleichungssysteme iterativ zu I6sen; dieser scheinbare Vorteil wird naturlich dadurch relati-
viert, dal3 u.U. mehrere ,lterations on the Scattering Source" durchgefuihrt werden mussen,

von deren Konvergenzverhalten es letztlich abhangt, wie effizient das Verfahren ist.

4.3 Erweiterung auf mehrere Dimensionen

Fur kartesische Geometrien ist die Erweiterung des im letzten Abschnitt vorgestellten Sche-

mas auf mehrere Dimensionen recht einfach. Zunachst werden zwei unabh&ngige Ordina-
tenrichtungen benétigt, um die Richtung Q der Neutronentrajektorien zu beschreiben. Be-
reits in Abschnitt 2.2.1 wurde das sog. Winkelkoordinatensystem eingefihrt, in dem der
Flugrichtungsvektor durch Projektion von Q auf die Koordinatenachsen beschrieben wird.
Ublich sind die Bezeichnungen u,n,é fiir die Projektionen auf die x—,y — und z-Achse.

Im Diskrete-Ordinaten-Formalismus verwendet man meistens symmetrische Quadratursatze,
um die Winkelkoordinaten durch diskrete Werte darzustellen. Ein solcher Satz ist in

Abbildung 4-3 fur einen Oktanten der gesamten Einheitskugel [LAT65] dargestellt. Man be-
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achte, dal3 die symmetrischen Qua-
draturen fur alle drei Winkel diesel-
ben Werte der Projektionen auf die
jeweiligen Achsen annehmen. Es
git also 4 =n; =<, fur alle
iOLN/2. N gibt die Ordnung der
Quadratur, d.h. die Sy -Ordnung an.

Reduziert man nadmlich die Abhan-

gigkeit des Flusses wiederum auf

eine Winkelkoordinate, so sind ge-

rade N Winkel zur Beschreibung

-

notwendig (siehe Abbildung 4-1). |/ 1.\ ____ .. ..

Die Winkel aller acht Oktanten wer- ;2 _——=== -

den hingegen fir dreidimensionale

Systeme ohne geometrische Sym- Abbildung 4-3: Darstellung eines Oktanten einer Sg-Quadratur fir
. . . mehrere raumliche Dimensionen

metrien bendtigt; die Anzahl der

Winkel ist dann NN +2); im Beispiel aus Abbildung 4-3 waren dies insgesamt 80 Winkel
fur ein Problem in XYZ - oder REZ -Geometrie und Sg-Ordnung. Fur rotationssymmetrische

Zylindergeometrie werden hingegen nur vier der acht Oktanten verwendet, da die Flu3ver-

teilung symmetrisch zur 6-Achse und damit im korrespondierenden Winkel n ist:
(g n.En) =Wt~ .€n), was 40 Diskreten Ordinaten im obigen Beispiel entspricht.

In zweidimensionaler kartesischer Geometrie lautet die Transportgleichung analog zu den

Uberlegungen im letzten Abschnitt:

0 0 - .

—+n, —+3 r)=qgnl(r). 4-13
[,Un ax n dy t}l/n( ) qn( ) (4-13)

Die Quellterm muf3 aufgrund der erweiterten Geometrie durch Sphéarische Harmonische aus-

gedrickt werden, wegen der z-Symmetrie reicht es aber aus, den geraden bzw. Realtell

c"= D(Y,m) der Kugelfunktionen zu betrachten (siehe Anhang A):

qn(F)=|§O le:oclm(ﬂnv”n)zls(r)ﬂm(r)"'Sn (tn. ) am(F)= N[(]NZ::lZ)/ZWnCIm(ﬂn’Un)w(rv,un’ﬂn)-

(4-14)
Die Summation zur Erstellung der FluBmomente erfolgt nun nur tber die vier Oktanten ober-

bzw. unterhalb der un -Ebene.
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Abbildung 4-4: links: rdumliche Diskretisierung fiir zweidimensionale kartesische Geometrie; rechts: ,Swee-
ping“-Reihenfolge fur ein zweidimensionales kartesisches Gitter

Zur raumlichen Diskretisierung wird das Losungsgebiet in ein reguléres Gitter unterteilt, wo-
bei wie im eindimensionalen Fall halbzahlige Indizes Werte auf den Maschenréndern be-
zeichnen, wahrend Ganzzahlige eine maschenzentrierte GroRe wiedergeben (siehe

Abbildung 4-4 links). Gleichung 4-13 wird dann tber alle Intervalle Ax; und Ay; integriert.

Mit den Bezeichnungen:

yj+]/2
wirLJ/Z,j = Ay Idywn (Xi+]/21 y)v (4-15)
] Yij-12
1 Xi+1/2
n —
‘/’i,j+1/2 ‘EX jdan(x,yjﬂ/z) (4-16)
i-1/2
und:
1 Xi+12 Yj+12 1 Xi+12 Yj+12
Yl = [ax Jdywn(xy) aj =——— [ax [dya,(x ), (4-17)
Ax; Ay | Ax; Dy
Xi-12 Yj-12 Xi-1y2 Yj-12

folgt dann die in Raum und Winkel diskretisierte Transportgleichung:

| o

‘/’|+J/21 -y’ i-12, ,) t/jir,]j+1/2 _t/jir,]j+1/2)+zit:iwir]j =q; - (4-18)

Um die Unbekannten auf den Randflachen zu eliminieren, fehlt noch wie im eindimensiona-
len Fall eine Extrapolationsvorschrift, die die Flisse auf den Randflachen mit denen im Ma-
schenmittelpunkt verknipft. Dazu verwendet man jeweils eine ,Diamond-Differencing“-Rela-

tion fur die beiden Raumrichtungen:
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1 1
wlr,]J =E(wir]|-]/2,j +¢/in_]/2,j) und wlr,lj =E(wir,]j+]/2 +¢/ir’]j_]/2) (4-19)

Eine ,lteration on the Scattering Source” besteht aus vier ,Sweeps”, jeweils Uber das ge-
samte rdumliche Gitter und Uber jeden Kugeloktanten. Die Verwendung der Beziehungen
4-19 hangt nun davon ab, in welchem der vier Oktanten man sich befindet. Gesetzt den Fall,

der erste Sweep findet Gber die Richtungen statt, fur die gilt: x4, >0,7, >0; dann lassen sich

mittels:

‘//irl.j/z,j = 2¢/|r,11 —él/in_m,j (1) und wirjj+]/2 = 2‘//|r,lj —l//ir}j_]/z (2) (4-20)

die Flisse mit den Indizes i +1/2, j +1/2aus Gleichung 4-18 eliminieren, und man erhalt:

-1
n _|st, 2,un 2’7n 2,Un 2,7n
‘//I,J _(ZI,J + AXi +Ay]} (Axi w _1/2J . l//| J—1/2 ql jJ (4-21)

Mit diesen drei Gleichungen a3t sich der Sweep Uber den ersten Oktanten durchfiihren

(siehe Abbildung 4-4 rechts): Mit den physikalischen Randbedingungen t//]r/‘zj =0 und
w' o =0 fur alle i O[L1],jO[1,J] (angedeutet durch Kreise auf x- und y-Achse in Abbildung

4-4) laRt sich zunachst der Punkt t//fl Uber Gleichung 4-21 berechnen; davon ausgehend,

kénnen durch abwechselnde Anwendung der Gleichungen 4-21 und 4-20(1) alle halb- bzw.
ganzzahligen Flusse der ersten Zeile des Problemgebiets berechnet werden (Flisse 1 bis 10
im Bild). Um die in y-Richtung benachbarten Randflisse (Flisse 11 bis 15) zu ermitteln, ver-
wendet man die Diamond-Difference-Relation 4-20(2). Damit sind alle GroRen der ersten
Zeile bekannt und man kann auf dieselbe Art und Weise samtliche weiteren Zeilen abarbei-
ten. Die Sweeps durch die anderen Oktanten werden &hnlich, allerdings mit in der Richtung
angepaldten Diamond-Difference-Relationen durchgefiihrt.

Die Behandlung der Diskrete-Ordinaten-Theorie wird im Folgenden fur Zylindergeometrie
fortgesetzt. Mit den Darstellungen des Transportoperators in Tabelle 2-1 lautet die ,Within-

Group“-Gleichung:

(ﬂi —liq 5—+th¢/(F,fz)=q(F,ﬁ) U=+y1-%cosw n=41-?snw. (422
ror rdow

4 ist nun die Projektion von Q auf die r -Achse und & diejenige auf die z-Achse. Der Win-

kel «w mil3t den Azimut des Flugrichtungsvektors im Winkelkoordinatensystem. Es wurde be-
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X

Abbildung 4-5: links: Die vier Kugeloktanten mit der konsistenten Numerierung der Diskreten Ordinaten; rechts:
Projektion der Kugeloktanten auf die p& -Ebene und die vier Sweep-Richtungen

reits in Abschnitt 2.2.1 darauf hingewiesen, dal3 das Phanomen der ,Angular Redistribution”
zusatzliche Winkelableitungen in den Transportoperator einfuhrt, die in kartesischer Geome-
trie nicht vorzufinden sind. Um die Ableitung nach « zu bestimmen, ist es daher zun&chst
sinnvoll, eine spezielle Numerierung der Winkelkoordinaten vorzunehmen. Physikalisch ist
dies wie folgt einzusehen: Ein Neutron, das sich geradlinig vom Mantel des Zylinders zu
dessen Zentrum fortbewegt, wird seine Projektion auf die z-Achse, d.h. ¢, stets beibehal-
ten, wahrend sich der Wert von u (siehe Abbildung 2-1) stetig andern wird. Die Diskrete-Or-
dinaten-Gleichungen missen also einen vergleichbaren Fluf® von Neutronen in u-Richtung,
nicht jedoch in & -Richtung aufweisen. Im Gegensatz zu der kartesischen Form der Trans-
portgleichung, in der alle Richtungen vollstandig entkoppelt sind, findet man hier also neben
der raumlichen Kopplung auch eine Richtungskopplung vor. Es ist daher sinnvoll, alle Flisse
mit gleichem &, aber unterschiedlichen y— bzw. «-Werten sukzessive zu gruppieren. Au-

Rerdem soll die Anordnung den aufeinander folgenden Sweeps durch die vier Kugeloktanten

entsprechen, und zwar in der Reihenfolge:

() #n<0&<0 (2 pr>0&,<0  (3) wp<0&>0  (4) py>0&,>0. (423
Dieser Sachverhalt ist in Abbildung 4-5 fur eine S5-Quadratur dargestellt. Zu erkennen sind

im linken Bild die vier benétigten Kugeloktanten und die Diskreten Ordinaten mit der entspre-
chenden Numerierung. Das rechte Bild zeigt die Projektion der symmetrischen Quadratur auf

die ué-Ebene mit der Abfolge der vier Sweeps durch das Maschengitter (dicke Pfeile) ge-

maf Gleichung 4-23, sowie die Reihenfolge der Berechnung der einzelnen Ordinatenrich-

tungen (dunne Pfeile). Die entsprechende raumliche Situation ist in Abbildung 4-6 fir Zylin-
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derkoordinaten  dargestellt.  Die Ar’

y4
durch die dicken Pfeile angegebe-  J*172

nen Richtungen entsprechen ge-

rade den ,Sweeps” in 4-23. Ganz 2 1

deutlich tritt hier zutage, daR man Z,+'172“Z'

sich stets von den physikalischen Z ----- Y

Randbedingungen in das Gitter hin-

einarbeitet. Sweep Nummer 1 star-

tet vom Rand der oberen Deckfla-

che des Zylinders, wo meistens Va- 4 3
47 .

kuumrandbedingungen  vorliegen, M1/ Pl P

und arbeitet sich dann nach innen Fiia Mivar

bis zum Zylinderzentrum vor. Die appildung 4-6: ,Mesh-Sweep“-Schema in raumlicher Darstellung

. . . fir zweidimensionale Zylindergeometrie
ermittelten Randflisse bei ry, wer- Y g

den dort reflektiert (yn - —,un), um Sweep Nummer 2 zu initialisieren, der nun von innen
nach aufRen lauft. Analog verlaufen die Sweeps 3 und 4.

Trotz der vorhergehenden Betrachtungen ist es nach wie vor nicht klar, wie die Winkelablei-

tung behandelt werden soll. Man wahlt daher zunéachst den Ansatz [LAT73]:

Fn 0 (F)+an+1/2‘//n+:l/2_an—1/2‘//n—il/2

o . N
ror w, +5n£‘/’n(r)+zt¢’n(r)—qn(r)- (4-24)

Hier wurden zuné&chst recht willkurlich die Redistributionskoeffizienten ay.y, eingefihrt, die

fur die Kopplung verschiedener Richtungen zustandig sind und die Ableitung nach « zu ap-
proximieren versuchen. (Tats&chlich kann man zeigen, daf3 eine ,naive" Diskretisierung der
Winkelableitung durch einen einfachen Differenzenquotienten die fundamentale Bedingung
der Teilchenzahlerhaltung verletzt [LEW85]). Raumliche Integration von Gleichung 4-24 Uber

die rdumlichen Maschen des rz-Gitters liefert dann nach einigen Umformungen:

HnWn (Ai+]/2,j l//irlj/z,j ~A-y2,j l//in_]/m )+5anBi (¢’i,j+1/2 _wi,j—J/Z)+(Ai+J/2,j ~A-y2,] )x
(an+1/2 ll/irf,-ﬂ/z —Un-12 l//ir,'j_J/2 "'WnVi,jzit,j‘//ir,]j =WV jaij -

(4-25)
Auch hier wurden wieder die volumen- bzw. oberflachengemittelten Groen ¢; ; und
Wi+, j+y2 eingeflhrt. Die GroBen A B bezeichnen gerade die Mantel- bzw. Deckflachen

der einzelnen Maschenzellen, V ihr Volumen:
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— — 2 2 —
Aii]/Z,j =27, ﬂ/ZAZj Bj = n{ri +1/2 - I'i _1/2) Vi,j = B; AZJ' . (4-26)

Naturlich ware Gleichung 4-25 wiederum nichts anderes als eine Bilanzgleichung tber die
Neutronenanzahl im diskretisierten Phasenraum, tauchte nicht zusatzlich die Kopplung durch
die Redistributionsterme auf. Fordert man, dal3 Gleichung 4-25 fir den Fall eines homoge-

nen, unendlich ausgedehnten Mediums gelten muf3 (d.h. ¢ =const.), dann folgt:

HnWn (Ai+1/2,j _Ai—l/z,j)"'(pﬁﬂ/z,j _Ai—J/Z,j)(anﬂ/Z _an—J/Z)"'WnVi,jzit,j =wpVia; =
On+y2 ~0n-y2 = ~HnWn -

(4-27)
Ferner muRR beriicksichtigt werden, daR die a-Terme gemaR obigen Uberlegungen nur

Flisse mit gleichem ¢& -Wert miteinander koppeln sollen. Zu diesem Zweck gruppiert man die

Winkelflisse in M entsprechende Untermengen mit jeweils konstantem ¢, (Uj,i =1..M mit

jeweils Ni Elementen) [RHO91]; am Beispiel von Abbildung 4-5:

u; ={13 Np =2

U, ={3458 N, =

Us ={7,89101113 N3 =6 w2s)
U, ={1314 Ny =2

Us ={1516,17,18 Ng =4

Ug ={19,20,21,22,2324 Ng=6

und kennzeichnet die Kopplungsterme fir den Moment durch ihre Zugehdrigkeit zu den je-

weiligen Untermengen:

Insyz = Gy 00| i0fm]. (4-29)
Die Rekursionsbeziehung Gleichung 4-27 gilt dann separat fir jede dieser Untermengen.

AulRerdem missen sowohl der erste Kopplungsterm a{,z als auch der letzte ai-_ jeder

Nij +1/2
Untermenge verschwinden, um die Kopplung an Flisse mit anderen & -Werten in anderen
U; zu verhindern. Addiert man mit diesen Voraussetzungen die Rekursionsbeziehung 4-27

auf, so erhalt man:

>

Vi _ i _
(an’+1/2 an’—l/z)_ a[i]i +1/2 al/z =0 = Z Wn' My =0, (4-30)
n'=1 n'[Ui
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eine Beziehung, die bereits bei der Diskussion eindimensionaler Geometrien ohne Herleitung
angegeben wurde und die von allen symmetrischen Quadratursatzen erfillt wird. Ferner wird
aus diesen Betrachtungen klar, dal® in der Diskrete-Ordinaten-Theorie keine Stetigkeitsvor-
aussetzungen an formal aufeinander folgende Winkelfliisse gefordert werden; so stehen z.B.
die Flusse ¢, und 3 aus obigem Beispiel in keiner Beziehung zueinander.

AulRerdem wird postuliert, dal3 die ,Diamond-Differencing“-Relationen gultig seien, zum ei-

nen fir die raumliche Flu3extrapolation:

1 1
9| :E(wirlrj/zj +‘/’in—1/2,j) und wl zz(wir,]j+1/2 +wir,]j—1/2)’ (4-31)

aber auch fir die Extrapolation der Winkel innerhalb eines & -Levels:

Wl (w.”w 2wyY 2), (4-32)

Dann kann man &hnlich wie in kartesischer Geometrie eine Rekursionsbeziehung fiur die

verschiedenen raumlichen ,Sweep“-Richtungen herleiten; fur u, >0,¢,>0 z.B. kann man

n+1/2

mit den Gleichungen 4-31 und 4-32 die Flisse wl 2,) ‘/’inj+1/2 und ¢/. eliminieren und

erhalt (mit n D[L Ni] wie oben definiert):

-1
‘// (V Z| j +/Jn(A|+1/21 +A|—1/2])+2<an + (A|+J/21 A|—1/2,j)(an+:l/2+an—1/2)] x

iszit:j +'un(A1'+Zl/2,j +Ai—1/2,j )‘/jin_j/zlj +2§tnBi l'[/ir,]j—:l/Z +

WL(AHJ/Z,j A|—1/2 i )(an+:|/2 +an—:|/2)¢’|n ]/2] )
n

(4-33)
wobei vorausgesetzt wurde, dal3 Gleichung 4-33 nur fir einen bestimmten ¢ -Level gilt. Mit
den drei Diamond-Difference-Beziehungen und Gleichung 4-33 kann dann der raumliche

Sweep ebenso durchgefihrt werden wie flr kartesische Geometrie, mit dem Unterschied,

daR neben " und ¢ zusatzlich die Flisse t//,“ /2 pestimmt werden miisssen.

i+1/2,] i,j+y2

Problematisch an Gleichung 4-33 ist lediglich die Tatsache, da3 der Fluf wIJ/Jz also der

Startwert eines jeden €& -Levels, a priori nicht bekannt ist und daher l//il,j nicht aus dieser

Gleichung ermittelt werden kann. Die Strategie, die die meisten Diskrete-Ordinaten-Codes
(so auch DORT und TWODANT) verfolgen, ist die Einfihrung zuséatzlicher ,Startrichtungen®
fur jeden ¢ -Level (siehe Abbildung 4-7), fur die man recht willktrlich fordert [LAT73]:
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vt =ul; (430

und die die Wichtung w, =0 erhalten. Diese werden meist so gewahlt, daf3 77, =0 gilt, also

,ur% +E§ =1. Durch diese Wahl vereinfacht sich Gleichung 4-33 zu:

Lolst i Ay + Ao ) _)‘1
i = I,jZI,J + HUn A|+J/2,J +A|—J/2,J +2,B;) x
(4-35)

iz (A ”ﬁ—ﬂzj)wil-yz,; +25n5i4"i1,j—1/2)-

Damit erhalt man dann auch fir Zylindergeometrie ein geschlossenes Rekursionsschema.
Man beachte, dalR der Aufwand gegentber kartesischer Geometrie sowohl durch die Berech-

nung der halbzahligen Winkelflisse

n+1/2 . e AE
‘/’i,j als auch durch die Definition

von N zusatzlichen Startrichtungen in
Sy -Quadratur betrachtlich erhéht wird. 3

Wie in [TOM80] gezeigt, kann man auf

die Verwendung der Startrichtungen

=¥

verzichten; die Erfahrung zeigt aber,
dalR dies haufig die Konvergenz des
Gesamtproblems verschlechtert.

Die obigen Beziehungen haben noch

einen entscheidenden Mangel: Die Re-

kursionsbeziehung 4-33 liefert zwar 1 A =Startrichtungen 2

stets positive Werte, dies stimmt jedoch
] o ) ] ) Abbildung 4-7: Definition der zusétzlichen Startrichtungen
nicht far die ,Diamond-Differencing“-Be- (angedeutet durch die Dreiecke) in krummliniger Geometrie

. . fur eine Sg-Quadratur
ziehungen. Immer dann, wenn z.B. gilt:

9y < max(’/’in—yz, j ’wir,]j—J/Z’wir,]j_l/z) : (4-36)

wird mindestens eine der Gleichungen:

Wya =20 ~lyny W2 =20 W g2 W =2l gl (4-37)

einen negativen Wert liefern. Die Bedingung 4-36 kann dann eintreten, wenn der totale Wir-

kungsquerschnitt in einer Masche sehr grol} ist, also z.B. in der Nahe starker Absorber. Ne-



4.4 Coarse-Mesh-Rebalancing 91

ben der Verféalschung der Ergebnisse kénnen selbst kleinste negative Beitrdge dazu fihren,
dal3 das gesamte Rechenverfahren instabil wird oder nicht konvergiert. Verschiedene Vor-
schlage zur Behebung dieses Mangels existieren in der Literatur, von denen der einfachste
die Ersetzung der Diamond-Difference-Beziehungen durch die sog. ,Step“-Approximation ist
[LAT69]:

+1/2
v irl_rjyz,jﬁ/z =01 (4-38)

d.h. alle Randwerte werden durch den Wert im Mittelpunkt beschrieben; wahrend dieses
Verfahren garantiert positive Werte liefert, ist es offensichtlich ungenauer als das oben be-
schriebene, und dies schrankt z.B. die Wahl der MaschengroRe empfindlich ein. Generell
wird diese Vorgehensweise nicht empfohlen.

In vielen Anwendungen hat sich die Verwendung des linearen Schemas, (d.h. der FluRBextra-
polation durch die Diamond-Difference-Beziehungen), kombiniert mit einem sog. ,Zero-Fix-
up“-Mechanismus [LAT73] gut bewahrt. Immer dann, wenn ein negativer FluRBwert errechnet
wird, wird dieser zunadchst zu Null gesetzt. Um die Neutronenbilanz zu erhalten, muf3 dann
die Bestimmungsgleichung 4-25 mit diesem Wert erneut gelést werden. Zwar wird diese
Vorgehensweise den tatséachlichen Flul3 stets unterschatzen, was jedoch in Reaktorproble-
men erfahrungsgemaf von untergeordneter Bedeutung ist. Fehleranfallig ist dieses Verfah-
ren dagegen bei der Behandlung von Abschirm- und ,Deep Penetration“-Problemen, in de-
nen man mit sehr kleinen FluBwerten z.B. in starken Absorbern oder in grof3er Entfernung
von der Neutronenquelle konfrontiert ist. Der ,Zero-Fixup“-Mechanismus kann hier u.U. zu
einem erheblichen numerischen Mehraufwand fihren. Die Codes DORT und TORT enthal-
ten daher zusatzliche Optionen fur Extrapolationsschemata héherer Ordnung, so z.B. das
.Gewichtete Differenzen”- und das ,Theta-Wichtungs“-Verfahren [RHO97], bei denen posi-
tive FluBwerte garantiert sind. Diese Verfahren lieferten allerdings in Kritikalitdtsberechnun-
gen fur den FRM-II widersprichliche Ergebnisse (insbesondere bei der Ermittlung des Ei-
genwerts) und erwiesen sich auch in transienten Berechnungen als ungeeignet. Fir Reak-
torprobleme ist daher generell die Verwendung der linearen ,Zero-Fixup“-Methode zu emp-

fehlen.

4.4 Coarse-Mesh-Rebalancing

Wie bereits in Kapitel 2 erlautert, ist der Erfolg der Methode der ,lteration on the Scattering
Source" sehr stark davon abhangig, wie grofl3 der Selbststreuanteil innerhalb einer Energie-
gruppe ist, bzw. wie haufig ein Neutron gestreut wird, bevor es durch Absorption, Streuung
oder Leckage die Gruppe verlafdt. Insbesondere in thermischen Gruppen mit gro3en Selbst-
und Aufwartsstreuquerschnitten, z.B. in einem Medium mit besonders schweren Nukliden,

die den Thermalisierungsprozeld stark verlangsamen, ist die Konvergenz des Verfahrens
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haufig so schlecht, daf? effektive Beschleunigungsmechanismen eingesetzt werden mussen.
Neben rein numerischen Techniken haben sich hier Ansatze bewahrt, die das Problem von
der physikalischen Seite her angehen, namentlich das sog. Coarse-Mesh-Rebalancing
(CMR) [NAK77, MIL78, CEF90] und die Diffusion Synthetic Acceleration (DSA) [ALC77,
LARS83]. Beide Techniken sind in den Code DORT implementiert, wobei sich das Coarse-
Mesh-Rebalancing fur die Anwendung auf den FRM-II bestens bewahrt hat und daher im
Folgenden skizziert werden soll.

Die Ausgangssituation ist ahnlich der, die bereits im Abschnitt 3.4 im Zusammenhang mit der
Konvergenz der Konjugierte-Gradienten-Methode besprochen worden ist. Wahrend die ,lte-
ration on the Scattering Source” zwar in der Lage ist, Details in den lokalen FluRverteilungen
rasch und genau zu erfassen, gelingt es ihr nur schwerlich, Fehler, die sich Uber gréRere
raumliche Bereiche erstrecken und damit die Teilchenzahlbilanz empfindlich stéren, auszu-
konvergieren. Man sucht also nach einer Methode, die die lokalen FluRverteilungen im we-
sentlichen unberthrt 1af3t, aber die Amplitude der Flisse Uber sog. ,Coarse Meshes" (Grob-
maschen) so anpalit, daf’ die globale Bilanz des Systems verbessert wird.

Integriert man, wie bei der Herleitung der Diffusionsgleichung, die ,Within-Group“-Gleichung

zunachst tber den gesamten Raumwinkel, so ergibt sich:

OO(F)+2,¢f)=S(F), (4-39)
mit dem Neutronenstrom J, dem Removal-Querschnitt =, und dem isotropen Anteil des

Gruppenquellterms S:
i=[dadylr,0) =5 -z, s=[ddq(r,9). (4-40)

Nun teilt man das Problemgebiet in eine Anzahl groRerer Bereiche, die Grobmaschen V,,,

auf und integriert Gleichung 4-39 Uber jede einzelne dieser Regionen. Unter Benutzung des

Gaul3schen Satzes folgt dann:

> [dsAmi+ [dv Z,@= [dVS, (4-41)
m Smm Vm Vm
wobei die Integration im ersten Ausdruck tber die Grenzflachen des Volumens V,, mit den

benachbarten Volumina V,; ausgefthrt wird. Definiert man ferner die aus der Masche ein-

bzw. auslaufenden Flisse

o= [ aofdlpla)  oi= | daR@pl.) (4-42)

nM>0 Q<0

laRt sich Gleichung 4-41 auch schreiben als:



4.4 Coarse-Mesh-Rebalancing 93

[dS3, =Y [dSI_+ [dvs = jdvs (4-43)
mf Smm mf Sn‘m Vm m

Sei nun ﬁ(') das Ergebnis der | -ten inneren lIteration; da die Lésung noch nicht auskonver-
giert sei, wird dieser FluR3 nicht die Bilanzgleichung 4-43 erfiillen. Man wird daher versuchen,

die globale Teilchenzahlbilanz dadurch herzustellen, da? man einen verbesserten Flul3 t//(l)

konstruiert, indem man die Flisse lﬁ(l) fur jede Grobmasche mit einer unterschiedlichen

Konstanten f,,, multipliziert:

pOF Q)= 1,00F6) rov,. (4-44)

Zur Erzeugung der Strome mussen aul3erdem die Flusse auf den Grenzflachen bekannt

sein; hier definiert man:
(4-45)

Fordert man nun, daf3 t//(l) die Gleichung 4-43 erfille, findet man schliel3lich folgende Be-

stimmungsgleichung fur die Konstanten f,

jdvzrgo +Y [asIV) |t =Y [asTUty = [avs. (4-46)
msmm m'S‘mm’ Vm

die Grolien (Z und :]:_, kénnen durch Integration der unbeschleunigten Fllisse ﬁ(') leicht be-

rechnet werden:

W= jwpmera) U= [opolpha) oV =[aalfa) we

Gleichung 4-46 ist der Diffusionsgleichung formal sehr @hnlich; die Volumina V,,, koppeln nur

an ihre direkten Nachbarn, so dalR das resultierende Gleichungssystem schwach besetzt ist
und die resultierenden Matrizen Bandstruktur besitzen. Da die Anzahl der Grobmaschen
i.allg. wesentlich geringer sein wird als die Anzahl der Feinmaschen, kann ein solches Sys-

tem mit wenig Aufwand unter Verwendung von Standard-lterationsmethoden oder sogar mit
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direkten Verfahren gelost werden. Die L6sung in Form der Konstanten f,, wird dann zur

Umskalierung der Flisse in den Grobmaschen verwendet, die dann der nachsten inneren
Iteration zugefihrt werden.

Dieses Verfahren hat sich in der Praxis gerade fir Fixed-Source- und Deep-Penetration-Pro-
bleme ausgezeichnet bewéhrt [RHO79]; der durch die Losung der Coarse-Mesh-Gleichun-
gen erhdhte numerische Aufwand wird durch eine wesentliche bessere Konvergenz des Ge-
samtproblems belohnt, Beschleunigungen um einen Faktor 5-10 sind keine Seltenheit. Der
Erfolg ist jedoch im wesentlichen von der Wahl eines ,guten Grobmaschengitters abhangig.
Unglucklicherweise existiert fir die Wahl eines solchen ,Coarse Meshes" keine allgemeine
Regel, so daR man in den meisten Fallen auf die Erfahrung oder schlicht und einfach auf

~Probieren* angewiesen ist.

4.5 Der Quellterm

Um die Behandlung des zeitabhédngigen Problems und die daraus resultierenden pro-
grammtechnischen Erweiterungen des Codes DORT zu verstehen, ist eine kurze Diskussion
des Quellterms in der Transportgleichung notwendig. Ohne naher darauf einzugehen, wurde

bei der Beschreibung der inneren Iterationen die folgende Form verwendet:

Ing (. Qn)=Y. lZ CM(@n) Z2F) oy (7)+ Sng (@) (4-48)

=0 m=0

Der Quellterm setzt sich also zusammen aus einem Selbststreuanteil, der wahrend des inne-
ren lterationszyklus standig neu ermittelt wird und einem konstanten Anteil, der gerade den
Gruppenquellterm sowie ggf. vorhandene feste Quellen enthalt. In seiner kontinuierlichen

Form lautet letzterer:

— — r — — — G !
SylQ)= Y [d0s % (7,0 )wy (,8)+xg X 2T gy +Qq - (4-49)
g'#g g'=1

Im Hinblick auf Gleichung 4-48 ist es notwendig, diesen Quellterm ebenfalls in eine winkel-
diskretisierte Form zu bringen. Dazu behandelt man die Einstreuung aus anderen Gruppen

ebenso wie den Selbststreuanteil:

, oL R L | , _
> jar@romlugfo) = ¥ ¥ ¥ 2EEem @)y (), (@50

g'£g 1=0 m=0 g'#g
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wobei die Gruppenflisse und Streuquerschnitte genauso in ihre entsprechenden Momente
entwickelt wurden wie in Gleichung 4-48. Der Spaltterm ist von der Beschreibung her noch

einfacher: Da die skalaren Flisse ¢, gerade die fuhrenden FluBmomente sind, kann man

schreiben:

G ,
Fng = Xg ZlVZ? ¢78 g (7). (4-51)
g =

Setzt man ferner voraus, dald der ,Fixed-Source“-Term Q ebenfalls in einer Momentenent-

wicklung vorliegt:

= ZL: ZI:C|m(én)Q|Tg (F)  mit QT g (F)= IdQ Cm( )Qg (r Q) (4-52)

=0 m=0

so lautet der Gesamtquellterm fir Gruppe g und Ordinate n:

G .
Un,g (F) =Xg z Vzgf; (Dgg' (F)"'
g'=1

(4-53)
RIS (@) (F)+ (@0 )T, )+ 3 =% (F)er (G )4y ()

=0 m=0 -
Selbststreuung Fixed-Source 379

Einstreuung

Der Quellterm in Diskrete-Ordinaten-Darstellung kann also vollstandig durch Momente aus-
gedrickt werden. Dies wird hier so ausdrucklich betont, weil genau diese Strategie in DORT
verfolgt wird.

In seiner Standardform missen dem Code DORT eine anfangliche FluRBschatzung und ggf.

eine Quellverteilung in Momentenform (ibergeben werden [JOH92]; die Ubergabe erfolgt

normalerweise aus Dateien heraus, die die Fluf3- und Fixed-Source-Momente qqr,“g bzw. qu

in einer festgelegten Reihenfolge enthalten. Zu Beginn einer aulieren lteration werden dar-

aus zunachst die einzelnen Momente der G Gruppenquellterme gebildet:

G
— 0
S'g =Qilg *9109m0Xg Zl'/z? Byt X 22 g, (4-54)
g= 9'#g
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Diese Ausdriicke werden dann an die fir die innere lteration zustandigen Routinen weiter-

geleitet. Dort wird zu Beginn jeder Iteration auf die Terme S{?g der Selbststreuanteil addiert:
m _ cm g9 ,,m
g = §,g +23 BAg- (4-55)

Man beachte, dal3 nach wie vor eine Aufspaltung in Momente vorliegt. Erst mit Beginn des
raumlichen Sweeps mul3 dieser Quellterm zwangslaufig in explizite Winkelanteile entwickelt
werden, um ihn z.B. den rekursiven Algorithmen 4-21 oder 4-33 zufiihren zu kénnen, und

zwar durch die Transformation:

An.g (F’ﬁn): é) lezoclm(ﬁn)qlr?g (F). (4-56)

Dies ist Gleichung 4-53 in kompakter Form. Da der raumliche Sweep auf3erdem zeilenweise

durchgefihrt wird, ist es zu keinem Zeitpunkt notwendig, mehr als eine Zeile der gy 4 im Ar-
beitsspeicher des Rechners zu halten. Dies gilt auch, wie bereits im letzten Abschnitt er-

wahnt, fur die Winkelflisse ¢, o; durch die rekursive Berechungsvorschrift ist eine Abspei-

cherung der Winkelfliisse tberfliissig, gespeichert werden lediglich die wahrend des Sweeps

gemal folgender Gleichung aufsummierten FluBmomente:

(ﬂmg (F)Z %qum(ﬁn)wn,g(raﬁn)v (4-57)

n=1

die in der nachsten inneren lteration wiederum dazu dienen, den Selbststreuanteil neu zu
bestimmen.
Die Vorteile dieser Vorgehensweise sind offensichtlich: Wahrend die Anzahl der Winkelflisse

in G Energiegruppen fur ein | xJ -dimensionales Problem in Sy -Ordnung insgesamt
I xJxGxN ><(N +2)/2 betragt, ist die Anzahl der korrespondierenden Momente i.allg. we-

sentlich geringer; in radialsymmetrischer Zylindergeometrie werden z.B. nur drei FluBmo-

mente zur Darstellung in P, -Néherung bendtigt, was zu vergleichen ist mit 16 Winkeln fur die
S, -Darstellung. Man wird also in DORT an keiner Stelle die vollstandig gespeicherten win-

kelabhangigen Flisse ¢y 4 vorfinden; gespeichert werden mussen lediglich die Flufmo-

mente (/qr’“g far alle Maschenpunkte und alle Energiegruppen. Dieses Schema ist zwar fir

stationdre Rechnungen geeignet; bei den Erweiterungen auf transiente Rechnungen zeigen

sich allerdings einige Nachteile, die noch diskutiert werden.
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Die Entwicklung in Flu3- und Quellmomente kann allerdings gelegentlich auch fir stationare
Rechnungen problematisch sein [EMM79]. Ist z.B. die Tiefe der Entwicklung, d.h. L zu klein,
werden wichtige Details des Flusses verlorengehen. So ist u.U. fur Strahlexperimente oder
zur Beschreibung von Voidregionen eine extrem tiefe Entwicklung notwendig, die méglicher-
weise mehr FluBmomente als Diskrete Ordinaten erfordert. Ferner ist auch die Darstellung
der Streuquerschnitte Uber eine Legendre-Entwicklung nicht immer angemessen und kann
fir extrem anisotrope Streuung zu erheblichen Fehlern fihren. Trotzdem hat sich dieses

Verfahren schon allein deswegen durchgesetzt, weil fur samtliche denkbaren Sy -Quadratu-

ren mit ein und demselben Querschnittssatz gearbeitet werden kann, wéahrend eine explizite
Darstellung des Streuquerschnitts in Diskreten Ordinaten fir jede Quadratur eine Neube-

rechnung erfordern wiirde und deswegen auch von keinem Transportcode verwendet wird.

4.6 Zusammenfassung

In der Einleitung zu diesem Kapitel wurden die gangigsten Transportmethoden vorgestellt;
bei der Uberpriifung verschiedener Lésungsansétze stellte sich heraus, daR die Diskrete-Or-
dinaten-Methode, wie z.B. in den Codes DORT und TWODANT implementiert, hinsichtlich
des FRM-II-Problems numerisch am effizientesten ist. Dies liegt nicht zuletzt an der langjah-
rigen Entwicklungsarbeit, die in diese Codes investiert wurde.

Der Code DORT ist in dieser Arbeit schlie3lich als Ausgangspunkt fir eine zeitabhangige
Erweiterung ausgewdahlt worden. Die Grundlagen der Diskrete-Ordinaten-Theorie wurden
ausfihrlich vorgestellt und dabei die Punkte aufgezeigt, an denen Erweiterungen und Ver-
besserungen im Code fiur die Berechnung von Transienten vorgenommen werden mussen.

Die konkreten MafRnahmen werden im folgenden Kapitel beschrieben.



5 Entwicklung einer zeitabhangigen Version des

Neutronentransportcodes DORT

Die theoretischen Grundlagen der zeitabhangigen Neutronentransportgleichung sind bereits
in Kapitel 2 ausfihrlich diskutiert worden. Vorgestellt wurde neben der zeitlichen und ener-
getischen Diskretisierung auch die explizite Beriicksichtigung der fur die Reaktorkinetik wich-
tigen Vorlaufergleichungen und die Formulierung als ,Fixed-Source“-Problem. Die Erweite-
rung des Diskrete-Ordinaten-Codes DORT fir die Berechnung von Transienten ist Gegen-
stand dieses Kapitels.

In Abbildung 5-1 ist das Ablaufschema fiir die Berechnung eines Zeitschrittes im gekoppelten
Programmodell als FluRdiagramm dargestellt. Insbesondere der Erstellung der Quellterme,
die im Bild durch grau hinterlegte Kastchen hervorgehoben sind, wird noch erhéhte Aufmerk-
samkeit gewidmet werden. DarlUber hinaus ist das Schema genauso fur die Diffusionstheorie
gultig, wenn man die (durch gestrichelte Linien angedeuteten) inneren lterationen durch die
entsprechenden Routinen zur Matrixinvertierung (siehe Abschnitt 3.3) ersetzt. Es bietet sich
also an, sowohl Transport- als auch Diffusionsprogramm in einem Codegerust zu implemen-
tieren.

Im Bild sind ferner Anfang und Ende des auf3eren lterationszyklus gekennzeichnet, da dies
die Punkte sind, in denen der stationdre Code DORT im Ubergreifenden Codegeriist veran-
kert wird. Alle Routinen, die auRerhalb dieser Begrenzungen liegen, sind in dieser Arbeit neu
entwickelt worden.

Dies bedeutet jedoch nicht, dal} der Code DORT als ,Black Box“ behandelt werden konnte.
Tatsachlich waren erhebliche Eingriffe in den DORT-Quellcode ndétig, um die in Kapitel 2

diskutierten Modifikationen programmtechnisch zu realisieren.

Die vorgenommenen Anderungen werden ausfiihrlich in den folgenden Abschnitten diskutiert
werden; es folgt zunachst eine kurze Ubersicht:
Die Verarbeitung der Eingabedaten wurde vom Code DORT auf das umgebende Pro-
grammgerust verlagert, das auch die Eingabe von Daten fur das Diffusionsprogramm
unterstitzt und den Gegebenheiten des FRM-1I Rechnung tragt.
Es wurden mehrere Speicherverwaltungsroutinen im Code DORT ausgetauscht und fur
transiente Rechnungen erweitert; ferner war es notwendig, den DORT-Code fir 64-Bit-

Architekturen anzupassen.
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FluRextrapolation u. Input- Berechnung der
Quelltermerstellung Processing Wirkungsquerschnitte

Start der aul3eren

Iteration

S ; Berechnung des
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: i Berechnung des
: Gruppenquellterms
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Ende der aulderen-----=rmmoeeee ——

lteration Diamond-Differencing Kopplung an
u. Leistungsdichte Thermohydraulik

W, Bestimmung der
W‘ Zeitschrittweite

Abbildung 5-1: FluRdiagramm fiir die Berechnung eines Zeitschrittes im gekoppelten Programmodell aus DORT und Ther-
mohydraulik
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Fur die Verwaltung der Wirkungsquerschnitte wurde ein separates Modul programmiert,
das durch Interpolation aus bestehenden Datensdtzen Querschnittsdaten fir beliebige
Betriebszustinde eines Reaktors errechnet; dieser Programmteil wird im Zusammen-
hang mit dem FRM-II (Kapitel 6 bis 8) ausfuhrlicher erlautert werden.

Die in Kapitel 2 diskutierten Erweiterungen fur voll implizite Transientenrechnungen wur-
den implementiert, also: die Umskalierung des totalen Wirkungsquerschnitts und des
Spaltspektrums, die Berechnung expliziter verzdgerter Neutronenspektren, sowie der
Einbau der ,Fixed-Source“-Terme, die die Vorlaufer- und FluRBbeitrage des letzten Zeit-
schrittes enthalten.

Die Iterationsstrategie wurde flr den FRM-II optimiert und durch Einbau eines ,Upscat-
ter“-Zyklus und einer Chebyshev-Extrapolation weiter verbessert, ahnlich den im Diffusi-
onsprogramm vorgenommenen Maflnahmen.

Im DORT-Code werden nun auch raumlich aufgeldste Reaktorperioden berechnet, die
zur zeitlichen FluRBextrapolation und zur Zeitschrittweitensteuerung dienen.

Der Code ist in der Lage, die Zeitdiskretisierung sowohl voll implizit als auch tber das
sog. ",Diamond-Differencing” durchzufihren.

Das gesamte Programmgeriist ist mit dem Thermohydraulikcode ATHLET verkntpft wor-
den und ist damit in der ATHLET-Umgebung ablaufféhig. Im DORT-Code selbst werden
die fur die Kopplung notwendigen Warmestromdichten bestimmt, die dann zur Berech-
nung thermofluiddynamischer Zustédnde des Kerns verwendet werden; die von ATHLET
berechneten thermohydraulischen Daten werden an DORT bzw. das Querschnittsmodul
zurickgegeben und dort verarbeitet.

Die Ermittlung punktkinetischer Parameter fir Vergleichsrechnungen kann nun ebenfalls

mit dem Code DORT ausgefihrt werden.

5.1 Verarbeitung der Eingabedaten

Da die Entwicklung des Diffusionscodes zeitlich vor der Entstehung des Transportcodes
stattfand, wurde flr ersteren eine eigensténdige, benutzerfreundliche Eingabe entwickelt. Die
Daten zur Systembeschreibung werden in einem Format Ubergeben, das sich am Eingabe-
format von TWODANT und EVENT orientiert. Anstelle des komplizierten FIDO-Formats, das
von DORT verwendet wird, erfolgt die Dateneingabe anhand von Schlisselwoértern. Im Hin-
blick auf den FRM-II wurden auch einige fur diesen Reaktor typische Eingabedaten als Input
zugelassen:

So kénnen im Input Materialbereiche festgelegt werden, die sich mit vorzugebender Ge-

schwindigkeit rAumlich verschieben, z.B. der Steuerstab des FRM-II.
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In der Eingabedatenbeschreibung kann geometrisch festgelegt werden, in welchen Zo-
nen Ruckwirkungseffekte, d.h. zeitlich variierende Querschnitte bertcksichtigt werden
mussen; nur in diesen Zonen werden dann auch Warmestromdichten berechnet, die an
ATHLET Ubergeben werden.

Die Neutronengeschwindigkeiten kénnen sowohl fir das gesamte Problem durch jeweils
einen Wert pro Gruppe spezifiziert werden, als auch analog zu den Wirkungsquerschnit-
ten zonenabhangig und damit raumlich variabel definiert sein.

Verzogerte Neutronenspektren kénnen entweder direkt eingegeben oder fir den FRM-II
bzw. fur reines U-235 auch im Code berechnet werden.

SchlieB3lich kénnen, falls erforderlich, im Input Zeitschrittweiten Uber bestimmte Zeitinter-
valle festgelegt oder Zeitpunkte definiert werden, zu denen eine Reduktion des nachsten
Zeitschrittes eintreten soll, so z.B. bei Start der Steuerstabbewegung, Anderung der
KihImittelstromung bei Pumpenausfall, oder Ubergang des Reaktors von einem stationa-
ren in einen transienten Zustand.

Aus Kompatibilitdtsgrinden wurde ferner eine Option implementiert, die es erlaubt, aus
dem Eingabedatensatz einen aquivalenten DORT-Input im FIDO-Format zu erstellen, der

dann auch an Anwender des Standard-DORT-Codes weitergegeben werden kann.

Alle anderen Eingabedaten, so z.B. zur Beschreibung der Geometrie, Struktur der Wirkungs-
guerschnittsbibliotheken, Definition der Materialien und Eingabe der Konvergenzkriterien und
Beschleunigungsparameter entsprechen weitgehend dem TWODANT-Input.

Bei Programmstart werden die DORT-Eingaberoutinen fast vollstdndig tbersprungen; not-
wendig ist lediglich, dalR DORT die Speicherallokierung der verschiedenen Datenfelder fur
Geometrie, Querschnitte, Quadratursatze, Spaltspektrum usw. zu Beginn vornimmt. Diese
werden dann bei transienten Berechnungen zu jedem Zeitschritt mit extern errechneten

Werten Uberschrieben, so dafld im Arbeitsspeicher stets die aktuellen Daten vorliegen.

5.2 Die Speicherverwaltung

Die Entwicklung des Codes DORT bzw. seines Vorlaufers DOT [RHO73] reicht zurtick bis in
die 70er Jahre. Zu diesem Zeitpunkt war der verfigbare Arbeitsspeicher der Rechner ge-
messen an heutigen Mal3stdben sehr gering, so dafl} bei der Programmierung strengstens
darauf geachtet wurde, moglichst viele nicht bendtigte Daten auf Festspeichermedien aus-
zulagern. So bietet DORT mehrere Speichermodelle an: Bei sehr knapp bemessenem Ar-
beitsspeicher wird das Lésungsgebiet zeilenweise zerlegt und nur Flu3- und Quelltermmo-
mente einer einzigen Zeile werden im Speicher abgelegt und bearbeitet. Dies erfordert aller-

dings ein sehr haufiges Nachladen von der Festplatte. Beim ,groRen* Speichermodell wer-
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den dagegen alle FluBmomente fir alle Energiegruppen im Hauptspeicher abgelegt. Die
Momente fir einen etwaigen Quellterm und die Wirkungsquerschnitte missen hingegen
nach wie vor gruppenweise vom Speichermedium gelesen werden.

Da mittlerweile Arbeitsspeicher selbst fir Workstations in der Gré3enordnung von Gigabytes
zur Verfugung steht, haben sich diese Probleme relativiert. Im Code implementiert wurde
daher zunachst die Option, alle relevanten Daten, also sowohl FluR- und Fixed-Source-Mo-
mente als auch die Wirkungsquerschnitte in den Hauptspeicher zu verschieben, wodurch die
Performance etwas verbessert werden konnte (tatsachlich minimieren die modernen ,Disk-
Caching“-Systeme den Aufwand fir Festplattenzugriffe erheblich).

In transienten Rechnungen missen jedoch neben FluR- und Quelltermmomenten auch die
expliziten Winkelfllisse sowie die Reaktorperioden in Diskrete-Ordinaten-Darstellung abge-
speichert werden, wie im folgenden Abschnitt erlautert wird. Die entsprechenden Datenfelder
wurden zusatzlich im Code implementiert. Dadurch vergréRert sich der Speicherbedarf in
transienten Rechnungen erheblich gegenldber dem stationaren Berechnungsmodus: So wer-

den fur ein stationares Problem in P, -Naherung nur 3xG x N Werte fur die FluBmomente
(mit der Anzahl der Maschenpunkte N und G Energiegruppen, siehe auch Abschnitt 4.3)
abgespeichert; fur ein zeitabhéngiges S, -Problem benétigt man zuséatzlich 16 xG x N Spei-

cherzellen fir die Winkelflisse sowie dieselbe Anzahl fur die rdumlich, energetisch und win-
kelaufgelosten Reaktorperioden. Mdchte man dartiber hinaus die ,Diamond-Differencing-

Zeitdiskretisierung verwenden, kommen noch einmal 16 xG x N fir die Speicherung der

Flisse w(”H/Z) zum Zeitpunkt n+1/2 hinzu, so daR sich der Gesamtspeicheraufwand auf
etwa ~50xGxN belauft.

Fur ein zweidimensionales Problem mit 15000 Maschenpunkten und 12 Energiegruppen er-
gibt sich eine Speicheranforderung von ~70 MB, was auf einer Workstation oder einem gut

ausgeristeten Personal Computer durchaus tragbar ist.

5.3 Die Versorgung des Codes mit , Fixed-Source*“-Daten

Um mit einem stationaren Code zeitabhéngige Rechnungen durchfiihren zu kénnen, muf3

dem Code DORT in jedem Zeitschritt der ,Zeitquellterm*:

6
q'g(n)(r’én): L wg(gn)(rvén)*'lz,l)(lig/‘liqu(n)(r)a (5-1)

der die Konzentration der Vorlaufer sowie die Flisse des vergangenen Zeitschritts enthalt,
als ,Fixed-Source* zur Verfugung gestellt werden. Im stationaren DORT-Code missen sol-
che Quelldaten durch eine Datei mit der entsprechenden Momentenentwicklung tbergeben

werden; in der transienten Version kdnnen diese Daten nun auch direkt aus dem Hauptspei-

cher eingelesen werden. Eine besondere Behandlung ist fiir die Flisse w(”) erforderlich, da
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diese nicht in Momentenform, sondern gemafR Gleichung 5-1 explizit in der Diskrete-Ordina-
ten-Darstellung an den néchsten Zeitschritt Gbergeben werden miissen. Eine solche Einga-
beoption ist in DORT jedoch nicht vorgesehen, ebensowenig wie eine Ausgabe der Winkel-
flusse.

Tats&chlich war die Implementierung dieses Quellterms der schwierigste Teil der Codeer-
weiterung. Bereits in Abschnitt 4.3 wurde darauf hingewiesen, dal3 stets maximal eine Zeile
des Problemgebiets im Hauptspeicher des Rechners vorliegt. Diese muf3 also wahrend des
raumlichen Sweeps innerhalb der inneren Iterationen in das externe Datenfeld zur Speiche-
rung aller Winkelflisse Ubertragen werden (siehe voriger Abschnitt), dessen Struktur in
Abbildung 5-2 dargestellt ist. Ist dies gelungen und ist der Zeitschritt abgeschlossen, werden

diese Flisse mit (1/ngt) skaliert und als Quellterm an den nachsten Zeitschritt tbergeben.

Nun wére es moglich, diesen Quellterm zun&chst in Momente gemal:

Qg (F)= 2wl (ﬁ”)vglmw(n) (F.0n) (52)

zu entwickeln und dann auf dem herkdmmlichen Wege an DORT weiterzuleiten. Die Erfah-

rungen mit dem Code PARTISN [MORO0O] haben aber bereits gezeigt, dal} diese Vorge-

hensweise nicht korrekt ist, da die bei der

Entwicklung 5-2 verwendete Approxima-

tion die Teilchenzahlbilanz empfindlich

stort und so zu Instabilitaten fihren kann.

Tatsachlich war es mit dieser Methode

nicht moglich, den FRM-II Uber langere

Zeitintervalle in einem stationdren Zu-

Stand ZU halten. |nsgesamt G
L . ) . | Flisse ; ..
Ahnlich wie beim Auslesen der Flisse —» «—— Speicherblocke

mufte also auch hier direkt in die ,Swee-

eingegriffen werden, um den Quellterm in

expliziter Diskrete-Ordinaten-Darstellung J Zeilen

dem Code zuzufiihren. Das Prinzip ist in

ping“-Routinen der inneren Iterationen :*
\\
|
|
|

Abbildung 5-2 dargestellt. Die aus den

Flussen t//(”) gemal Gleichung 5-1 kon- N Richtungen

struierten Quellterme werden in einem
, DORT-Quellterm
Datenfeld Gruppe fur Gruppe, Zeile fir

Abbildung 5-2: Speicherorganisation fir die Ubergabe und

Zeile und Richtung fur Richtung abgelegt. Verarbeitung des DORT-Quellterms
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Der DORT-Quellterm enthalt im Gegensatz dazu jeweils nur eine Richtung einer Zeile des
gesamten Problemgebiets (durch den grauen Kasten angedeutet). Wahrend des raumlichen
Sweeps mul} also fir jede Richtung und fir jede Zeile wiederholt auf das externe Datenfeld
zugegriffen werden. Dies ist insbesondere deswegen kompliziert, weil die verschiedenen Or-
dinatenrichtungen nicht sequentiell abgearbeitet werden, sondern in der in Abschnitt 4.3 dar-
gestellten Reihenfolge.

Die Behandlung des Vorlaufer-Terms:

0 o5y L cr) 3
AV orlaufer _Igl)(dg IEVI AT (5-3)

ist hingegen wesentlich einfacher: Da dieser Quellterm isotrop ist, kann er ohne weiteres auf
die fuhrenden Quelltermmomente Ubertragen werden, die Ublicherweise von DORT fir den
~Fixed-Source“-Input verwendet werden.

Diese Aufspaltung der ,Gesamtzeitquelle” in zwei separate und unterschiedlich handzuha-
bende Teile brachte ein weiteres Problem mit sich: Die Coarse-Mesh-Rebalance-Methode

erfordert namlich im Gegensatz zum raumlichen Sweep die Ubergabe des Fixed-Source-
Terms in Momentenform; da der Term (1/(vAt))(//(“) jedoch laut obigen Uberlegungen nicht

in dieser Form aufbereitet wurde, mul} ein zweiter Hilfsquellterm der Form 5-2 parallel mitge-
fuhrt werden. Obwohl er fiir die Zeitintegration eine schlechte Naherung darstellt, ist er fur
das Coarse-Mesh-Rebalancing hinreichend genau.

Die verbleibenden Erweiterungen des Codes waren relativ einfach implementiert: Die Modifi-

kation des totalen Querschnitts und die Erweiterung des Spaltspektrums

1

58 =59+
ngt

6
Xy =@=BXB+X xy v B (5-4)
=1

kénnen bereits wahrend der Querschnittsaufbereitung durchgefihrt werden. Die Erzeugung

der dabei verwendeten verzogerten Neutronenspektren wird in Abschnitt 6.3.7 erlautert.

5.4 Die Beschleunigung der &ul3eren Iterationen

Fur die Diffusionstheorie wurde die Anwendung der Chebyshev-Extrapolation demonstriert
und auf die Vorteile einer mehrfachen Bearbeitung der thermischen Gruppen innerhalb einer
auleren lteration (dem ,Upscatter”-Zyklus) hingewiesen. Der Code DORT verwendet in sei-

ner Standardform zwei einfachere Mechanismen [RHO97]: die Extrapolation der Spaltquelle
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mit festem Parameter (siehe Abschnitt 3.5) sowie die sog. ,Upscatter-Rebalance” zur Be-
handlung der Aufwartsstreuung.

Bereits in Kapitel 3 wurde betont, dal’ ein asymptotischer Fehlerzerfall im Power-Iterations-
verfahren und damit eine effiziente Spaltquellenextrapolation nur dann maéglich ist, wenn fir

die L6sung des Gesamtsystems:

M IB® = kg ® bzw. FIM Ly =k W (5-5)

jede einzelne Gruppengleichung bis zu einer bestimmten Genauigkeit gelést worden ist. Um
Aufwartstreuung zu berlcksichtigen, ist es daher notwendig, mehrfach tber die thermischen
Gruppen zu iterieren.

Das stattdessen in DORT verwendete Verfahren der ,Upscatter-Rebalance” hat zwar einer-
seits den Vorteil, dal3 die Gruppengleichungen auch fir thermische Gruppen nur einmal pro
aulere lteration gelost werden missen; die Anwendbarkeit dieser Methode vertraut aber
darauf, dal3 das energetische Spektrum der thermischen Neutronen r&umlich weitgehend
konstant ist. Diese Annahme ist allerdings fir den FRM-II unzulassig; die Erfassung der Auf-
wartsstreuung durch einen globalen Upscatter-Skalierungsfaktor ist daher eine schlechte
N&herung. Die Losung der thermischen Gruppengleichungen wird also unbefriedigend sein,

und dies macht sich wiederum direkt in der Konvergenz der auf3eren Iterationen bemerkbar.

0,1

Konvergenz ohne "Upscatter-Zyklus" fir 13(4) Gruppen
0,01 - - - - Konvergenz mit "Upscatter-Zyklus" fur 13(4) Gruppen

1E-3

1E-4

1E-5

Fehlerresiduum der Spaltdichte

Anzahl aul3erer Iterationen

Abbildung 5-3: Effizienz des nachgertiisteten Upscatter-Zyklus in DORT im Vergleich mit der un-
beschleunigten Version fur das FRM-II-Problem in 13(4) Energiegruppen
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- - - - Extrapolation mit festem Parameter 16(5) Gruppen
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© —— Chebychev-Extrapolation 16(5) Gruppen
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Abbildung 5-4: Vergleich von Power-Iteration, Spaltdichtenextrapolation und Chebyshev-Me-
thode fur das FRM-II-Problem in 16(5) Energiegruppen

Als Beispiel ist in Abbildung 5-3 die iterative Fehlerreduktion fiir eine typische 13(4)-Grup-
penrechnung fir den FRM-II dargestellt. Diese im weiteren haufig verwendete Schreibweise
deutet an, dal3 in den insgesamt 13 Energiegruppen vier thermische Gruppen enthalten sind.
Benutzt man das in DORT implementierte Schema, so ist die Konvergenz sehr schlecht und
der Fehlerzerfall zeigt nicht die geringste Asymptotik, so dal3 der Code gar nicht die Gele-
genheit hat, eine Spaltdichteextrapolation durchzufiihren bzw. daf diese vollkommen fehl-
schlagt. Fihrt man hingegen mehrere lIterationen tber die thermischen Gruppen aus, erhalt
man einen sehr sauberen Zerfall des iterativen Fehlers in den aul3eren Iterationen; deren
Anzahl reduziert sich auRerdem drastisch auf etwa ein Funftel. Fur 2-3 thermische Gruppen
hat sich die Upscatter-Rebalance etwas gutmiutiger verhalten, fir viele (z.B. 10) Gruppen

hingegen konnte das FRM-II-Problem lberhaupt nicht mehr bis zur gewlinschten Konver-

genz von 107%-1077 in der Spaltdichte gebracht werden.

Das beschriebene Verfahren war auch wesentliche Voraussetzung fur den Einsatz der Che-
byshev-Extrapolation, die zur Abschatzung des Dominanzverhdltnisses ebenfalls eine asym-
ptotische Fehlerzerfallsrate bendtigt (siehe Abschnitt 3.5). Die Implementierung konnte direkt
aus dem Diffusionsprogramm tbernommen werden. In Abbildung 5-4 sind die einfache Po-
wer-Iteration, die in DORT standardmdalig vorhandene Extrapolation mit festem Parameter
und die ,nachgeristete” Chebyshev-Methode gegeniibergestellt. Die ersten drei Iterationen
sind jeweils unbeschleunigte Power-Iterationen; deutlich ist zu erkennen, dal das Power-Ite-

rationsverfahren sehr schnell eine Asymptotik erreicht. Die Tatsache, dal3 das gesamte Ver-
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fahren hier bedeutend schneller konvergiert als in Abbildung 3-5 (a=0.97), hangt im we-

sentlichen mit dem fir den FRM-II bedeutend giinstigeren Dominanzverhéltnis von ¢ =0.79
zusammen. Das Bild zeigt aber auch, daf? die Chebyshev-Methode nochmals einen Ge-
schwindigkeitsvorteil von etwa 1,5 bis 2 gegeniiber dem in DORT implementierten Mecha-
nismus liefert.

Die fur eine FRM-II-Berechnung mit 13(4) Gruppen optimierten Parameter zur Beschleuni-
gung der Konvergenz sind in Tabelle 5-1 sowohl fur das Diffusions- als auch fur das Trans-
portprogramm aufgelistet. Man beachte, dal} der Diffusionscode i.allg. mit einer geringeren
Anzahl von inneren Iterationen auskommt als DORT. Die Konvergenzkriterien fur Flisse und
Spaltdichte sind sehr streng; insbesondere fir transiente Rechnungen muf? die Spaltdichte
auf besser als 107 konvergiert werden. Geht man {iber zu einer héheren Energiegruppenan-
zahl, muf3 u.U. die Anzahl maximal zulassiger innerer Iterationen pro Gruppe heraufgesetzt
werden. Insofern kdnnen die in Tabelle 5-1 dargestellten Werte nur als grobe Richtlinie fir

den Anwender dienen.

Parameter Diffusionsprogramm Transportprogramm
Konvergenz Kest 1078 1078
FluRkonvergenz 1078 1078

Spaltdichtekonvergenz (sta- 5107 /11077 5107 /100~

tionar/transient)

Maximale Anzahl innerer Ite- 4/2 6/4
rationen in schnellen Grup-

pen (stationar/transient)

Maximale Anzahl innerer Ite- 10/5 15/10
rationen in thermischen

Gruppen (stationar/transient)

Maximale Anzahl von 10/2 10/2
Upscatter-Iterationen

(stationar/transient)

Fludiskriminierung (siehe Keine 1078
Abschnitt 5.5)

Tabelle 5-1: Optimierte Parameter zur Beschleunigung der Konvergenz der auB3eren lterationen fiir das FRM-II-
Problem in 13(4) Energiegruppen, angegeben fiir den stationaren und den transienten Berechnungsmodus.
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5.5 Zeitliche FluRextrapolation

Die Extrapolation der Flisse von einem Zeitschritt zum nachsten wird analog zu der Vorge-
hensweise im Diffusionsprogramm durchgefihrt. Grundsétzlich besteht auch fur den statio-
naren Code DORT die Moglichkeit, eine erste FluRschatzung an den Code zu lbergeben;
auch dieses erfolgt Gber eine Momentendarstellung der Gruppenflisse.

Bei der Erweiterung des Codes wurde folgendermaf3en verfahren: Anstatt die von DORT als
Losung des Zeitschrittes n ausgegebenen FluBmomente zu extrapolieren, hat es sich als
vorteilhafter erwiesen, direkt auf die wahrend der raumlichen Sweeps abgespeicherten Win-
kelflisse in Diskrete-Ordinaten-Darstellung zurtickzugreifen. Es wird eine zeitliche Diamond-
Differencing-Beziehung fir die Extrapolation zum néchsten Zeitschritt verwendet und daraus

zunachst eine Abschatzung ¢ fur die Losung zum Zeitpunkt n+1 erzeugt:

- ‘pnnﬂ) :‘//r(ln) +wpAtn g = Zwr(1n) _wr(1n_l) ) (5-6)
falls A=Aty

was natdrlich aufgrund der groRen Anzahl von Fliissen einen gewissen Rechenaufwand er-
fordert, der allerdings angesichts der erreichten massiven Beschleunigung mehr als ge-
rechtfertigt ist. Erst dann werden die Fliisse zwecks Ubergabe an DORT in die entspre-

chende Momentendarstellung konvertiert gemaf:

ﬁg’(nﬂ)(ﬂ: ZWnClm(q n)‘ﬁnnﬂ)(rién)- (5-7)

Bei raumlich nicht zu stark lokalisierten Reaktivitdtsstorungen ist diese Naherung fur die
Flisse exzellent und es wird u.U. nur eine einzige aul3ere Iteration benotigt, um Flisse und
Spaltdichten zu konvergieren. Erst bei Vorgangen, bei denen sich Materialeigenschaften auf
sehr kurzen Zeitskalen schnell andern, z.B. bei Dampfbildung im Kern, wird die so produ-
Zierte FluRRschatzung lokal stark vom wahren Ergebnis abweichen.

Zur Abschéatzung der maximal zulassigen Zeitschrittweite wurden ahnlich wie im Diffusions-
programm (siehe Abschnitt 3.8) lediglich die skalaren Flisse verwendet. Die zeitaufwendi-
gere Berechnung der Schrittweite aus den einzelnen Winkelflissen (deren gewichtete
Summe gerade den skalaren Fluf3 als ,Mittelwert" ergibt) ist angesichts der in Reaktorpro-
blemen i.allg. relativ schwachen Anisotropien tberflissig.

Allerdings mufte im Transportprogramm das FluRkonvergenzkriterium (i.allg. £=10°) fiir
betragsmafig sehr kleine Flisse etwas gelockert werden. Wahrend der Diffusionscode
selbst Flisse noch problemlos konvergiert, die um neun GrélRenordnungen unterhalb des

maximalen Gruppenwerts liegen, werden in DORT solche Fliisse vom Konvergenztest aus-
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Abbildung 5-5: Effizienz der zeitlichen FluRBextrapolation fiir die Berechnung eines Zeitschritts in einem typischen
FRM-II-Problem. Dargestellt ist die Konvergenz der Reaktorleistung (oben) und der Spaltdichte (unten), aufgetra-
gen Uber der Anzahl ulRerer Iterationen. Die Berechnungen links wurden ohne, die rechts mit zeitlich extrapo-
lierten Flissen durchgefiihrt.

genommen, die mindestens um einen Faktor 10 kleiner sind als das Gruppenmaximum.
Diese Diskriminierung betrifft beim FRM-II insbesondere die schnellen Flisse im Mode-

ratortank, die sich nur unter erheblichem numerischen Mehraufwand auf besser als

1074 -107° konvergieren lassen, allerdings auch so klein sind, daR3 sie die Teilchenzahlbilanz
nicht storen. Es ist offensichtlich, daf} diese Flisse nicht zur Abschatzung der maximalen
Zeitschrittweite verwendet werden sollten.

Die durch die zeitliche FluRextrapolation erreichte Beschleunigung ist in Abbildung 5-5 dar-
gestellt. Fir eine typische FRM-II-Berechnung wurde hier fir einen Zeitschritt die normierte
Reaktorleistung und das maximale Fehlerresiduum in der Spaltdichte tUber der Anzahl der
aulleren lterationen aufgetragen. Auf der linken Seite ist der Iterationsverlauf ohne, auf der
rechten Seite mit Extrapolation der Flusse gezeigt. Werden die nicht-extrapolierten Flusse
des letzten Zeitschritts als FluBschéatzung verwendet, so werden im Beispiel etwa 40 Iterati-
onen benétigt, bevor die Spaltdichte auf besser als 107 konvergiert ist, wahrend bei der Ver-
wendung extrapolierter Flisse schon vier Iterationen ausreichen. Gut zu erkennen ist aul3er-
dem die Asymptotik des Fehlerzerfalls, die charakteristisch fur ,Fixed-Source“-Probleme und
deren generell schlechte Konvergenz ist, wie bereits in Abschnitt 2.3 ausfuhrlich erlautert

wurde. Nach der 35. auR3eren lIteration wird schlief3lich eine Spaltdichteextrapolation durch-
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gefuhrt (hier mit festem Parameter, deutlich erkennbar an dem ,Sprung” in der Leistung), mit
der erst die geforderte Genauigkeit erreicht wird. Fiihrt man vor der Transportrechnung hin-

gegen eine FluRextrapolation durch, so wird die Leistung schon vor der ersten lIteration auf

besser als 50107 genau und hier im Beispiel sogar etwas zu grof3 abgeschatzt, so dal? die
folgenden Iterationen nur noch zur Korrektur geringfligiger lokaler Fehler in der Spaltdichte

bendtigt werden.

5.6 Zusammenfassung

Mit den Erweiterungen und Verbesserungen, die im Code DORT vorgenommen wurden,
steht nun ein leistungsfahiges, zeitabhangiges Transportprogramm zur Verfigung; die Algo-
rithmen sind dabei so allgemein gehalten, da neben dem FRM-II auch Probleme mit ande-
ren Geometrien, verschiedenen Energiegruppenanzahlen und beliebigen Streu- und Qua-
draturordnungen behandelt werden kdnnen. Die Konvergenzprobleme, die DORT insbeson-
dere bei thermischen Systemen mit signifikanter Aufwartsstreuung aufweist, konnten weitge-
hend behoben werden; durch diese MalRnahmen verbessert sich auch die Effizienz des au-
Reren lterationszyklus erheblich. Die Routinen zur FluRRextrapolation ermdglichen in der
zeitabhangigen Rechnung die Losung eines voll impliziten Zeitschrittes in Rechenzeiten, die
mindestens um eine GrofRenordnung geringer sind als die fur ein aquivalentes stationares

Problem.
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In diesem und den folgenden Kapiteln wird der Einsatz des zeitabhdngigen Neutronentrans-
portcodes fir ein realistisches und komplexes System, den Forschungsreaktor FRM-II, be-
schrieben. Diese in Garching bei Minchen errichtete Anlage steht derzeit kurz vor der Inbe-
triebnahme und wird eine der weltweit leistungsstarksten Neutronenquellen fir Forschungs-
zwecke sein. Neben den rein neutronenphysikalischen Aspekten ist dieser Reaktor auch
vom thermofluiddynamischen Standpunkt her interessant, so dal3 sich die Erstellung eines
gekoppelten Modells von Neutronenkinetik und ATHLET anbietet. Damit wird dann eine sehr
genaue Beschreibung des zeitlichen Verhaltens des Gesamtsystems sowohl im Normalbe-
trieb als auch in Storfallsituationen moglich.

In den folgenden Abschnitten wird zunéchst ein Uberblick tiber die Gesamtanlage gegeben,
gefolgt von einer kurzen Diskussion der fur den FRM-II verwendeten Methoden der Wir-
kungsquerschnittserzeugung. Anschlie3end werden eine Reihe von stationdren Parameter-
studien durchgefuhrt, die z.B. die Wahl der raumlichen und energetischen Diskretisierung
sowie der Quadraturordnung betreffen und die als Leitfaden fur transiente Rechnungen die-
nen. An dieser Stelle wird auch auf die Unterschiede zwischen den Ergebnissen von Trans-
port- und Diffusionsrechnungen eingegangen. Obwohl fir zeitabhangige Rechnungen mit ei-
nem gekoppelten Programmodell nicht erforderlich, werden zu Vergleichszwecken auch sta-

tionare Reaktivitatskoeffizienten und punktkinetische Parameter bestimmt.

6.1 Systembeschreibung

Der Forschungsreaktor FRM-II ist konstruktiv eng an den bereits seit 1971 in Betrieb befind-
lichen HochfluRreaktor HFR in Grenoble [ILLOO] angelehnt. Zielsetzung beider Anlagen ist
es, einen moglichst hohen und spektral reinen Fluf3 von thermischen Neutronen zu erzeu-
gen, der dartiber hinaus in einem grofRen Volumen gut zugénglich zur Verfigung stehen soll,
um effizient Uber Strahlrohre an Experimente weitergeleitet zu werden. Dieses wird bei FRM-
Il und HFR erreicht durch das sogenannte Kompaktkern-Konzept, in dem ein kleiner, hoch
angereicherter, aber stark untermoderierter Reaktorkern von einem grof3en Schwerwasser-
tank als Aul3enmoderator umgeben wird. Durch die kompakte Auslegung des Kerns ent-
weicht ein grof3er Anteil der im Kern produzierten schnellen Neutronen durch Leckage und
thermalisiert im Moderator. Das Maximum des thermischen Flusses baut sich dann aul3er-
halb des Kerns auf und ist damit experimentellen Einrichtungen gut zuganglich. Eine Mini-
mierung des Kernvolumens wirkt sich also auf die Neutronenbilanz positiv aus; demgegen-

uber stehen jedoch die Anforderungen einer hohen anfanglichen UberschuRRreaktivitat sowie
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der sicheren Kuhlbarkeit in jedem Betriebszu-
stand und der Beherrschung von Storfallsituatio-
nen, z.B. bei Reaktivitatstransienten oder Kuhl-
mittelverlust.

Diese Zielsetzung fuhrte auf das Kompaktkern-
konzept KKE7 [ZHA86, SIE93]. Zwischen zwei
Aluminium-Hullrohren mit 11,8 bzw. 24,3 cm
Durchmesser sind 113 evolventenférmige
Brennstoffplatten von jeweils 1,36 mm Dicke an-
geordnet, wie der Querschnitt durch den Reak-
torkern (Abbildung 6-1) zeigt. Durch die spezielle
Krimmung der Brennstoffplatten wird erreicht,

daR’ die Kuhlspalte Uber den gesamten Radius

243 mm &
118 mm &

Abbildung 6-1: Der Kompaktkern des FRM-II; die
rote Linie gibt die Position des Dichtesprungs an

des Brennelements eine konstante Weite von 2,2 mm aufweisen. Die aktive Gesamtlange

der Platten betragt 70 cm, ihre aktive Breite etwa 7 cm. Es wird U;Si,/Al-Brennstoff mit einer

Anreicherung von 93% und einer Dichte von 3,0 g/cm® Uran verwendet, so daR sich trotz des

Hafnium

kKernmitteIebene

Beryllium

Abbildung 6-2: Langsschnitt durch den Kom-
paktkern des FRM-II mit Regelstab und Teilen
des Zentralkanals

geringen aktiven Kernvolumens von nur 17,6 Liter
etwa 8,1 kg Uran im frischen Kern befinden. Bei ei-
ner Nominalleistung des Kerns von 20 MW betrégt
die Zyklusdauer rund 52 Tage. Zur Absenkung von
Leistungsspitzen am KernaufRenrand ist die Uran-
dichte im AufRenbereich der Brennstoffplatten von
3,0 auf 1,5 g/cm® reduziert worden; dieser Bereich
ist durch die rote Linie in Abbildung 6-1 gekenn-
zeichnet.

Die Regelung des Reaktors erfolgt durch den Re-
gelstab im Zentrum des Brennelements, wie in ei-
nem Langsschnitt durch den Kern in Abbildung 6-2
dargestellt. Dieser ist in zwei Bereiche eingeteilt:
Im oberen Teil ist auf das Aluminium-Tragermate-
rial (im Bild grau dargestellt) eine 1 cm dicke
Schicht aus Hafnium aufgebracht, die insbeson-
dere im epithermischen Bereich stark neutronen-
absorbierend wirkt. Der untere Bereich besteht
hingegen aus Beryllium, das Uber ausgezeichnete
Moderationseigenschaften verfligt. Im abgeschal-
teten Zustand befindet sich der Steuerstab in sei-
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ner untersten Stellung; das Kerninnere ist dann ausschlie3lich mit Hafnium gefillt und der
Reaktor stark unterkritisch. Durch Ziehen des Regelstabes kann der Reaktor angefahren und
in der Leistung geregelt werden; ferner wird auf diese Art der Abbrand kompensiert. Als Po-
sition des Steuerstabs wird im Folgenden stets die Distanz der Materialgrenzflache Beryl-
lium-Hafnium von der Kernmittelebene (in Abbildung 6-2 gestrichelt angedeutet) bezeichnet.
Im Bild dargestellt ist die Position -20,0 cm; dies ist etwa die Stellung, die der Steuerstab fir
den frischen Kern (BOL) im kritischen Zustand ohne Einbauten im Moderatortank haben
wirde. Am Zyklusende (EOL) wird sich der Steuerstab etwa bei der Position +27,0 cm befin-
den. Zur Schnellabschaltung des Reaktors kann der Steuerstab von seiner Antriebseinheit

durch Losen einer Magnetkupplung getrennt werden.

Reaktorhalle

Regelstab-

| Antrieb
|
|
[
Regelstab —

Abschaltstab-
Absetzbecken Betriebsbecken (H,0) Antrieb (5x)
—_— L 1

Notkuihlleitung
Rickschlag- Naturumlauf- l
armatur LAp

Primar-Kuhlleitung

Abschaltstab (5x) Exp. Halle

Gaspuffer

+Moderator-
tank D,0)

haltabsorber (5x) Horizontal-

Strahlrohr
— “aoo

— b —————— f

Neutronen-
leitertunnel

Abbildung 6-3: Schematische Darstellung des Reaktorbeckens des FRM-1I mit Mo-
deratortank, Abschalteinheit, Zentralkanal und Teilen des Kihlsystems; gezeigt ist
aulBerdem die Position des Kerns sowie der Kalten Quelle und der Strahlrohre.
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In Abbildung 6-2 sind ferner das obere und untere ,Plenum” sowie die Kihlkanéle im Regel-
stab und die Bypassstromungen zum Brennelement dargestellt. Unterhalb der aktiven
Brennstoffzone ist aul3erdem ein abbrennbares Neutronengift in Form eines Borrings ange-
bracht, um lokale Leistungsspitzen an der unteren &uf3eren Kante des Brennelements, die
durch die starke Rickdiffusion von Neutronen aus dem unteren ,Plenum* entstehen wirden,
zu vermeiden.

Das Gesamtsystem zeigt Abbildung 6-3: dargestellt ist der im Reaktorbecken befindliche
Moderatortank mit etwa 2,50 m Durchmesser und 2,50 m Hoéhe, in dessen Zentrum das
Brennelement positioniert ist. Im Tank befinden sich neben zehn horizontalen Neutronen-
strahlrohren und der Kalten Quelle weitere experimentelle Einrichtungen, die hier allerdings
nicht eingezeichnet sind.

Angedeutet ist aulRerdem ein Ausschnitt des Primarkihlsystems: Im Zentralkanal, der auch
das Brennelement enthélt, stromt Leichtwasser mit einem Nominaldurchsatz von 300 kg/s;
etwa 91% dieser Menge strébmen mit einer Geschwindigkeit von ca. 16-17 m/s von oben
nach unten durch den Kern, der Rest verteilt sich auf die Bypasswege des Kerns sowie die
Kihlkanale des Regelstabs. Am unteren Ende steht der Zentralkanal Uber ein Sieb mit dem
umgebenden Reaktorbecken in Verbindung; das Primérkihlsystem ist somit ein halboffenes
System, wobei die Verbindung zum Becken als Druckhalter wirkt und der Kreislauf ggf. auch
aus dem Becken gespeist wird. Durch die Wasserstandshohe im Becken von etwa 12 m
herrscht am Sieb ein konstanter Druck von rund 2,2 bar. Aus dem Reaktorbecken wird au-
Rerdem das System zur Notkihlung des Kerns sowie die Nachwarmeabfuhr durch Natur-
umlauf betrieben.

Die Kuhlung des Reaktorkerns wurde mit grof3en Sicherheitszuschlagen ausgelegt: Obwohl
bei einer Nennleistung von 20 MW die mittlere Leistungsdichte bzw. maximale Warmestrom-
dichte (1,14 MW/l bzw. 500 W/cm?) im Kern bedeutend héher ist als bei Druck- oder Siede-
wasserreaktoren (0,05-0,1 MW/I bzw. 100-160 W/cm?), betragt die mittlere Aufheizspanne
Uber die gesamte aktive Zone lediglich 15,5 K; das Kiihlwasser ist also am Kernaustritt mit
einer mittleren Austrittstemperatur von etwa 52,5 °C noch weit von der Sattigungstemperatur
(etwa 127 °C) entfernt und damit stark unterkihlt; im Nominalbetrieb ist Dampfbildung also
trotz des niedrigen Systemdrucks von etwa 11 bar (der Druckabfall Gber den aktiven Bereich
des Kerns betragt ca. 6 bar) ausgeschlossen.

Neben dem zentralen Regelstab verfligt der FRM-II lber ein zweites, unabhangiges Ab-
schaltsystem in Form von funf Hafnium-Abschaltabsorbern, die bei einer Schnellabschaltung
durch vorgespannte Tellerfedern in den Moderatortank eingeschossen werden kénnen (im
Bild angedeutet). Auch bei Ausfall des reaktivitatswirksamsten Stabes fuhrt dieses System
dem Reaktor gentigend negative Reaktivitat zu, um ihn unabhangig vom zentralen Regelstab

schnell und sicher unterkritisch zu machen.
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Mit dieser Auslegung des Reaktors betrdgt die maximale ungestorte thermische Neutronen-
fluRdichte etwa 810" cm™s™; am HFR werden Werte von ~1,510" cm™s™ erreicht. Aufgrund
der wesentlich geringeren Leistung des FRM-II ist das Fluf3-Leistungsverhaltnis gunstiger als

beim HFR, dessen thermische Leistung 57 MW betragt. Das Maximum des thermischen

Flusses wird etwa in einer Entfernung von 12 cm vom &aufReren Kernhdllrohr erreicht und ist

damit gut zuganglich fur Strahlrohrnasen und die Kalte Quelle.

SR-3 +1500 mm
BSR4 GO0

SR-2 +1200 mm
Rohrpostanlagen

Reaktorkern
Dioogiscar 3eha

SR-5 +1000 mm
estorache #1000 rim
I rachybe<gp0 mm

Kalte Quelle

Siliziumdotierungsanlage.
9 g€

SR8 +1500 mm

HeilRe Quelle

SR-§ +1500 mm
Konverterplatte

+1450 mm
SR=7 +1000 mm

Abschaltstéabe

SR-8 +1000 mm

Abbildung 6-4 Draufsicht auf die Strahlrohrgeometrie des FRM-II. Im Zentrum ist der kompakte Re-
aktorkern mit den fiinf umgebenden Abschaltstdben zu erkennen; dargestellt sind ferner die 10
Strahlrohre, heil3e und kalte Quelle sowie verschiedene experimentelle Einrichtungen.

Fur die Modellierung des Reaktors wird der Reaktorkern bei Zyklusbeginn (BOL) betrachtet,
da in diesem Zustand die groRte UberschuRreaktivitat und die hochsten lokalen Leistungs-
dichten auftreten. Wie stationare thermohydraulische Untersuchungen zeigen, ist dies auch
der fur die Kihlung des Kerns ungiinstigste Betriebszustand [SIE93].
AuBerdem wird das gesamte System vereinfachend als radialsymmetrisch angenommen.
Tatséchlich wird im Moderatortank die Geometrie aufgrund der zahlreichen experimentellen
Einbauten stark verkompliziert, wovon man sich durch einen Blick auf Abbildung 6-4 Uber-
zeugen kann: Deutlich zu erkennen sind hier die zehn tangential zum Kern orientierten
Strahlrohre, die finf Abschaltstdbe sowie die Positionen verschiedener experimenteller Ein-
bauten, z.B. Kalte und Heil3e Quelle, Konverteranlage sowie unterschiedliche Bestrahlungs-

einrichtungen (Rohrpost- und Siliziumdotierungsanlagen).
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Eine transporttheoretische Behandlung des FRM-II in drei Raumdimensionen mit einem de-
terministischen Code wie z.B. TORT oder THREEDANT st jedoch fur Transientenanalysen
beim derzeitigen Stand der Rechnertechnik schon allein aufgrund der immensen Rechen-
zeiten ausgeschlossen. Abgesehen davon laft sich die Geometrie der Einbauten auch mit

einem dreidimensionalen r8z-Modell nur ndherungsweise wiedergeben; eine korrekte Mo-

dellierung bleibt allein Monte-Carlo-Codes vorbehalten.

Eine Berucksichtigung der Einbauten in einem zweidimensionalen Modell kann nur durch
homogene Verschmierung der Einbauten Uber Teilbereiche des Tanks oder das gesamte
Tankvolumen erfolgen, wodurch zumindest globale Parameter wie Reaktivitat, prompte Le-
bensdauer oder die Position des Steuerstabs an die Referenzlésungen von Monte-Carlo-

Rechnungen angepal3t werden kénnen.

6.2 Erzeugung von Wirkungsquerschnittsbibliotheken

Der Einsatz deterministischer Transportcodes setzt die Aufbereitung und Bereitstellung ge-
eigneter Wirkungsquerschnitte fir das betrachtete System voraus. Bereits in Kapitel 2 wurde
darauf hingewiesen, dal3 die Erstellung von Gruppenquerschnitten i.allg. eine sehr komplexe
Aufgabe ist, von deren Qualitat letztlich die Giite stationarer und transienter Berechnungen
entscheidend abhangt. Insbesondere ist die Querschnittserzeugung haufig ausgesprochen
problemabhéangig, so dal® die anzuwendenden Berechnungsmethoden von System zu Sys-
tem stark variieren kénnen.

Die Querschnittserzeugung fur den FRM-II basiert auf den 238/44-Gruppenbibliotheken des
Programmsystems SCALE4.4 [JORO00] sowie auf der speziell fur das Studium der ,Advanced
Neutron Source* (ANS) entwickelten 99-Gruppenbibliothek ANSL-V [FOR90]. Diese Biblio-
theken enthalten neben den Gruppenreaktionsquerschnitten zusatzlich eine groRe Anzahl
von Resonanzparametern, die die komplizierte Energieabhangigkeit vor allem schwerer Nu-
klide im epithermischen Bereich beschreiben. Bevor die Gruppendaten einem deterministi-
schen Transportcode zugefuhrt werden kdénnen, mufd zundchst eine Resonanzbehandlung
zur Erfassung der sog. Resonanzselbstabschirmung (siehe Anhang B) durchgefiihrt werden.
Ferner ist es haufig erforderlich, die Feingruppenstruktur der grundlegenden Bibliotheken auf
eine fur mehrdimensionale Transportrechnungen angemessene Anzahl von Energiegruppen
zu reduzieren (die sog. ,Kondensierung“) und Materialbereiche mit komplexer Struktur geo-
metrisch zu vereinfachen (die sog. ,Homogenisierung®). Die theoretischen Grundlagen der
zur Querschnittsaufbereitung verwendeten Methoden sind ausfuhrlich in Anhang B geschil-
dert. Diese Methoden erfordern zunachst eine wesentliche geometrische Vereinfachung des
Problems, um die Energieabhangigkeit zu erfassen. Auch fir den FRM-II mul3 eine solche

Reduktion erfolgen, um schnell und effizient geeignete Gruppenquerschnitte zu erstellen.
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Zum Einsatz kommt die in Abbildung
6-5 dargestellte Programmsequenz;
alle aufgefuhrten Codes gehéren zum
Umfang des Codepakets SCALE 4.4.
Mit den Modulen BONAMI und NI-
TAWL wird die in Anhang B diskutierte
Behandlung der unaufgelosten und
aufgelésten Resonanzen gemalR der
Bondarenko- bzw. Nordheim-Methode
durchgefuhrt. Der
XSDRNPM dient zunachst dazu, die

gewiinschten raumlichen Zell-, Regio-

1D-Transportcode

nen- oder Zonenwichtungen fir die ver-
Nuklide
makroskopische Querschnitte werden
dann mit Hilfe des Codes ICE durch

Materialmischung erstellt. Ist eine wei-

schiedenen durchzuftihren;

tere Kondensierung der Querschnitte
notwendig, kénnen die vorhandenen
makroskopischen Materialdaten erneut
XSDRNPM zugefihrt werden, mit dem
dann z.B. die 238-Gruppenstruktur auf

eine fur 2D-Transportrechnungen ak-

Behandlung des
Brennstoffs

238/99/44-Gruppen

SCALE 4.4-Bibliotheken | B

ehandlung der Gbrigen
Materialien

/

\

BONAMI BONAMI
Symmetrische ;
Plattenzellen v Resonanzbehandlung Zylindermodell
NITAWL NITAWL
\ 4 Y
XSDRNPM XSDRNPM
Platten- oder 5 : ; i
Zylindermodell, Raumliche Wichtung i) Zylindermodell
ICE ICE
\ /

T~

WAX

Zylindermodell mit Zylindermodell mit
Be-Moderator Kondensierung Hf-Absorber

XSDRNPM

XSDRNPM

\/

FRM-II-Bibliotheken
mit 8-20 Gruppen

Abbildung 6-5: Die fiir die Erzeugung von Querschnitten ver-
wendete Programmsequenz; die verschiedenen Module sind
Bestandteile des Codepakets SCALE4.4.

zeptable Anzahl von 8-20 Energiegruppen reduziert wird.

6.2.1 Resonanzbehandlung

Sowohl BONAMI als auch NITAWL erfordern die Definition einfacher eindimensionaler

Strukturen, auf denen die Resonanzbehandlung durchgefuhrt wird. Insbesondere bei der

Behandlung des Brennstoffes ist es unbedingte Voraussetzung, dal die Geometrie der

Brennstoffplatten sowie der Kihlkanale auf eine eng verwandte Geometrie abgebildet wird,

um die raumliche Resonanzselbstabschirmung korrekt zu erfassen. So bietet es sich an, die

Kernanordnung durch eine periodische Abfolge symmetrischer 1D-Zellen zu ersetzen (siehe

Abbildung 6-6), die jeweils aus der Sequenz Kuhlmittel/Cladding/Brennstoff bestehen und in

ihren Dicken identisch sind mit den tatséchlichen Abmessungen der Kihlkanéle bzw. Brenn-

stoff/Cladding-Schichten im Kern (d.h. 2.2 mm bzw. 0.6 mm/0.38 mm). Diese Rechnungen

mussen sowohl fir den Brennstoff mit hoher als auch mit niedriger Dichte separat durchge-

fuhrt werden.
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Diese Vorgehensweise
ist weitgehend Standard
und wurde z.B. auch bei
den Berechnungen zum
HFIR in Oak Ridge und
zur ANS [PETO0O0] ver-
wendet. In [ROH91] wird
dariber hinaus argu-

dafi

Form der Resonanzbe-

mentiert, diese

handlung nicht die er-

hohte Entkommwahr-

Kuhlmittel
| | PR
w Vol x ., 7

Brennstoff Cladding

Abbildung 6-6: Ubertragung der Evolventengeometrie des FRM-II auf eine ver-
einfachte 1D-Plattengeometrie zur Resonanzbehandlung und Homogenisierung

des Brennstoffbereichs

scheinlichkeit aufgrund des den Kern umgebenden Schwerwassermoderators bertcksichtigt

und eine Verbesserung in Form eines modifizierten Dancoff-Faktors (siehe Anhang B) vor-

geschlagen. Wahrend sich fur das unendlich ausgedehnte 1D-Gitter ein Faktor von C = 0.57

ergibt, wird in [ROH91] ein Faktor von C=0.52 fir den Brennstoffbereich hoher bzw.

C =043 fur den Bereich niedriger Dichte angegeben. Die Abbildung 6-7 zeigt den totalen

Querschnitt des homogenisierten Brennstoffgemisches niedriger Dichte fir den von BON-
AMI/NITAWL errechneten und den in [ROH91] vorgeschlagenen Wert. Die Abweichungen
sind sehr gering; fur den Bereich hoher Dichte mit C=0.52 sind sie in der Graphik praktisch

nicht mehr erkennbar und daher hier auch nicht dargestellt. Nach der Kondensierung des

1,2+
1,0+
0,84
0,6

04

L

Totaler Querschnitt (cm™)

b,

—— C=0.57
—C=0.43

0,0 +————
10

Energie (eV)

Abbildung 6-7: Darstellung des totalen Querschnitts des homogenisier-
ten Brennstoffgemischs niedriger Dichte im Resonanzbereich fur den
von BONAMI/NITAWL ermittelten Dancoff-Faktor von C=0,57 und fir
den in [ROH91] angegebenen Wert von C=0,43.

Resonanzbereiches auf wenige
Energiegruppen sind die Unter-
schiede bedeutungslos.

Die Resonanzbehandlung der
verbleibenden Reaktormateria-
lien wird auf einer eindimensio-
nalen Zylindergeometrie durch-
gefuhrt. Dazu betrachte man
Abbildung 6-8, die die in dieser
Arbeit verwendete Materialzo-
nenaufteilung des FRM-II in der
r-z-Ebene fir den kernnahen
Bereich darstellt. Deutlich zu er-
kennen ist die Brennstoffregion
samt ihrer Hullrohre, der zen-

trale Regelstab einschliellich
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derer 1D-Transportrechnun-
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Abbildung 6-9 links: Nicht-abgeschirmter totaler Querschnitt von Hafnium in 238 Gruppen; rechts: Selbstabschir-
mung der Hafniumresonanzen fir verschiedene Zonen der Hafniumschicht (44 Gruppen)
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In Abbildung 6-9 ist links der totale Querschnitt von Hafnium vor der Resonanzbehandlung in
238 Energiegruppen dargestellt. Dies sind bereits die gemischten, makroskopischen Quer-
schnitte, da sich Hafnium aus insgesamt 6 verschiedenen Isotopen zusammensetzt. Nach
den BONAMI/NITAWL-Rechnungen und einer Kondensation auf 44 Gruppen ergibt sich
dann das rechte Bild: Deutlich ist zu erkennen, daf3 die beiden inneren Zonen 2 und 3 deut-
lich starker abgeschirmte Querschnitte haben als die aul3eren Zonen, fir die die Resonanz-

entkommwahrscheinlichkeit (siehe Anhang B) bedeutend grol3er ist.

6.2.2 Homogenisierung des Brennstoffs und Wichtung der Materia-
lien
Die komplizierte Evolventenstruktur des Brennstoffs kann weder in ein- noch in zweidimen-
sionalen Transportprogrammen auf ein reguléres Gitter abgebildet werden. Es ist daher not-
wendig, den gesamten Brennstoffbereich zu homogenisieren bzw. eine Zellwichtung (siehe
Anhang B) Uber alle enthaltenen Materialien, d.h. Kihlwasser, Cladding und Brennstoff
durchzufiihren und mit diesen eine Materialmischung durchzufiihren. Dazu missen eindi-
mensionale Transportrechnungen in 238/99/44 Gruppen Uber eine geeignete Geometrie mit
dem Code XSDRNPM durchgefihrt werden. Um die Feinstruktur der Brennstoffregion zu
erfassen, sind zwei Méglichkeiten denkbar:
Abbildung des Brennstoffbereichs auf dieselbe 1D-Plattengeometrie, die auch fir die Re-
sonanzbehandlung benutzt wurde.
Ersatz der Evolventenstruktur durch rotationssymmetrische Brennstoffringe und ringfér-
mige, konzentrische Kihlkanale (Abbildung 6-10).
Die erste Mdglichkeit wird standardmafig von SCALE4.4 zur Zellwichtung verwendet. Man
beachte jedoch, daf? es mit diesem Zugang nicht moglich ist, die Veranderungen des FluR3-
spektrums aufgrund des benachbarten Schwerwassertanks bzw. des Steuerstabs zu erfas-
sen. Das Spektrum ist also u.U. zu ,hart”, da der Rickflul3 thermischer Neutronen aus dem
Tank in den Brennstoff nicht berticksichtigt wird. Dieser Effekt wird wichtig, wenn man auf
sehr wenige Energiegruppen (<10) kondensiert; Kritikalitatsrechnungen fir den FRM-II erge-

Abbildung 6-10: Ersatz der Evolventenstruktur durch eine &quivalente konzentrische
Ringstruktur zur Durchfihrung der Homogenisierung und Kondensierung der Quer-
schnitte.
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ben bei diesem Zugang mit geringer werdender Gruppenanzahl monoton steigende Eigen-
werte (Abschnitt 6.3.2).

Der zweite Zugang offenbart diese Schwachen nicht; Evolventenstruktur und der Aufbau des
Brennstoffs aus konzentrischen Ringen sollten neutronenkinetisch weitestgehend aquivalent
sein. Es mul allerdings streng darauf geachtet werden, dalR bei der Umrechnung auf die ro-
tationssymmetrische Geometrie sowohl die Volumenverhaltnisse als auch die charakteristi-
schen Plattenabstande und Kihlkanalweiten erhalten bleiben. Tatsachlich entsprechen die
Ausmalle des Brennstoffbereiches gerade 12,5 Basiszellen Brennstoff/Cladding/Kuhimittel.
Durch die Dichtestaffelung des Brennstoffs kann dieses Schema jedoch nicht ganz genau
eingehalten werden, so daf? geringfligige Modifikationen der Kihlkanalweiten und Plattenab-
stande am Rand des Kerns notwendig sind. Ferner ist zu untersuchen, wie stark die Quer-
schnitte variieren, wenn man das Innere des Kerns statt mit Hafnium mit Beryllium fallt. Dies
wird im Zusammenhang mit der Kondensierung der Energiegruppen behandelt.

Eine Auswahl der in diesem Modell von XSDRNPM errechneten Gruppenflisse im Brenn-
stoffbereich ist in Abbildung 6-11 fir 6 der insgesamt 238 Fliisse gezeigt. Man beachte, daf}
die schnellen Flisse ihre Maxima gerade im Zentrum der konzentrischen Brennstoffringe ha-
ben, wahrend die thermischen Fliisse aufgrund der Selbstabschirmung dort ausgepragte lo-
kale Minima aufweisen. Insgesamt ist der Effekt des ,Spatial Self Shielding“ fur das FRM-II-
Gitter jedoch eher gering (maximal 10% Variation der Flisse zwischen Moderator und
Brennstoff) verglichen z.B. mit den Brennstabgittern in Leichtwasserreaktoren. Dies h&ngt
damit zusammen, dal3 die

Abstdnde und Dicken der — Schneller Fluss 12

——— Schneller Fluss 15
Schneller Fluss 19
Thermischer Fluss 215
——— Thermischer Fluss 225
Thermischer Fluss 234

Platten geringer sind als die

mittleren freien Weglangen
thermischer und epithermi-
scher Neutronen, die daher
mit relativ groler Wahr-
scheinlichkeit bis tief in die

Brennstoffplatten eindringen

Neutronenfluss (a.u.)

kénnen, ohne vorher Reso-
nanzabsorption zu erfahren.
In Abbildung 6-11 sind ferner
. . . L. T T T 1 v I ' 1 ' I 4 I
deutlich die stark tberhdhten 70 75 80 85 90 95 100 105 110

thermischen Flul3werte an Radialkoordinate (cm)
den R&ndern des Kerns zu

2 I 4 I 4 I

Abbildung 6-11: Ergebnisse einer 238-Gruppenrechnung mit XSDRNPM fir
erkennen, die von der Riick- den Brennstoffoereich des FRM-II mit konzentrischer Ringstruktur (Beryl-

lium-moderiert); dargestellt sind 6 der 238 Gruppenfliisse, davon 3 im ther-
diffusion thermischer Neutro- mischen und 3 im schnellen Bereich.
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nen aus dem Schwerwassertank und hier im Bild auch aus dem zentralen Berylliumbereich
stammen.

Die Homogenisierung des Brennstoffbereiches wurde vergleichend sowohl mit der einfachen
Plattengeometrie als auch mit dem konzentrischen Ringmodell des Kerns ausgefihrt. Eine
Diskussion des Einflusses dieser beiden Methoden auf 2D-Transportrechnungen folgt im Zu-
sammenhang mit der Energiegruppenkondensierung in Abschnitt 6.3.2. Zur Erstellung von
Bibliotheken fur transiente Rechnungen wurden beide Ansétze getestet und angewendet.

Die Berechnung der verbleibenden Reaktormaterialien wird &hnlich wie bei der Resonanz-
behandlung mit eindimensionalen radialsymmetrischen Modellen des gesamten FRM-II
durchgefihrt. Dabei ist es zunachst maf3geblich, daf? fir den Hafnium- und den Beryllium-
JFall* jeweils separate Querschnittssatze fir jedes Nuklid produziert werden, da die raumli-
chen Wichtungsspektren sich stark unterscheiden und daher zunachst nicht davon ausge-
gangen werden darf, da’ die kondensierten Querschnitte identisch sind. In Abbildung 6-12
sind die thermischen Flisse (als Summe Uber alle thermischen Gruppen) fur die beiden Falle
dargestellt. Wahrend der Fluf? mit Beryllium als Innenmoderator an der Zylinderachse ein lo-
kales Maximum besitzt, wird er dort fir die Hafnium-Geometrie unterdriickt; deutlich zu er-
kennen ist die FluRabsenkung, die in unmittelbarer Nahe der Hafniumabsorberschicht auf-
tritt.

Materialien mit untergeordneter Bedeutung wie Strukturmaterialien kénnen mit diesen Spek-
tren Uber alle Bereiche, in denen sie auftreten, regionengewichtet (siehe Anhang B) werden.
Es wird also nicht unterschieden z.B. zwischen Aluminium, das sich im Brennelementhiillrohr
befindet und solchem, das in der Wand des Moderatortanks verarbeitet wurde. Materialien

hingegen, die fur die Neutronen-

204 . < KernauRenkante
P o~ bilanz von groéRerer Bedeutung
/
J * , , sind, insbesondere Kduhlmittel
R \ - - - - Thermischer Fluss 1D-Beryllium
154 P N — Thermischer Fluss 1D-Hafnium und Schwerwasser, werden zu-
. nachst zonengewichtet; der
"';J- 104 Schwerwassertank wurde z.B.
U%; aufgeteilt in insgesamt vier
o (kernnahe und kernferne) Berei-
o che, die Querschnitte des Kiihl-
mittels wurden zun&chst fur die
oLt | unterschiedlichen  Kiihlkanale
T T T T T T T T T T T T 1
OT 20 40 60 80 100 120 individuell beibehalten, ebenso
Hafniumschicht Radialkoordinate (cm)

wie die zonengewichteten Haf-

Abbildung 6-12: Die eindimensionalen thermischen Flusse fir den Haf- niumquerschnitte.
nium- bzw. Beryllium-Bereich des FRM-II, berechnet mit XSDRNPM
(alle thermischen Flisse in einer Gruppe zusammengefasst)
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6.2.3 Kondensierung der Querschnitte

Die letzte Stufe der Querschnittserstellung ist die Kondensierung auf wenige Energiegrup-
pen. Der Wahl der Energieintervalle fir die Breitgruppen ist dabei zunachst beliebig viel
Spielraum gelassen. Fur das Studium der ANS [RENOO] wurde die in Tabelle 6-1 dargestellte
20-Gruppen-Struktur vorgeschlagen, die als Ausgangspunkt fir eine weitere Kondensierung
verwendet wurde. Es wurde besonderer Wert auf die Definition vieler thermischer Gruppen
(Energie<3 eV, hier 10 Gruppen) gelegt. In diesem letzten Schritt werden erneut XSDRNPM-
Rechnungen fir die zwei oben definierten Geometrien durchgefihrt (tatsachlich kdnnen
raumliche und Energiegruppenwichtung auch in einer einzigen XSDRNPM-Rechnung durch-

gefuhrt werden; siehe dazu Anhang B).

Gruppengrenze (eV) | 20-Gruppenstruktur 16-Gruppenstruktur | 12-Gruppenstruktur
2.00E+07 1 1 1
3.00E+06 2 2 2
1.85E+06 3 3 3
9.00E+05 4 4 4
1.00E+05 5 5 5
1.70E+04 6
3.00E+03 6 7 6
5.50E+02 8
1.00E+02 7 9 7
3.00E+01 8 10 8
1.00E+01 9 11 9
3.00E+00 10 12 10
1.77E+00 11
1.00E+00 12 13
6.25E-01 13 11
4.00E-01 14
2.75E-01 15 14
1.50E-01 16
5.00E-02 17 15
1.00E-02 18 12
3.00E-03 19 16
2.00E-03 20
1.00E-05

Tabelle 6-1: Energiegruppenstruktur der 20-Gruppen-Bibliothek. Angegeben sind zuséatzlich die Strukturen der fur
gekoppelte transiente Rechnungen verwendeten 16(5)- und 12(3)-Gruppenbibliotheken, siehe Abschnitt 6.2.4.

Eine erste Bewertung der Gute einer kondensierten Energiegruppenstruktur kann anhand ei-
nes Vergleichs des effektiven Multiplikationsfaktors und der resultierenden Leistungsvertei-
lung zwischen Fein- und Breitgruppenrechnung vorgenommen werden. Wéhrend zu Beginn
dieser Arbeit noch die Ergebnisse der eindimensionalen XSDRNPM-Rechnungen miteinan-
der verglichen wurden, wurde spater dazu Ubergegangen, mit kondensierten Querschnitts-
satzen unmittelbar zweidimensionale Transportrechnungen durchzufuhren. Es zeigte sich

namlich, daf} diese weitaus sensitiver gegenuber der Kondensierung auf wenige Gruppen
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Gruppenanzahl ge- XSDRN, P3S4 XSDRN, P3S4
samt/thermisch Beryllium-Moderator Hafnium-Absorber
238/90 1,377518 1,134558
44/22 1,378501 1,133232
16/4 1,376934 1,134487
12/3 1,376977 1,133366
MCNP 1,37868 £ 0,00077 1,133976 + 0,00084

Tabelle 6-2: Vergleich von 1D-Resultaten der Reaktoreigenwerte fur die Beryllium- und Hafnium-Konfiguration

sind. Die Ergebnisse dieser Rechnungen werden im ndchsten Abschnitt im Rahmen der sta-
tionaren Betrachtungen zum FRM-II vorgestellt.

Nur der Vollstandigkeit halber werden in Tabelle 6-2 noch die Ergebnisse fir den effektiven
Multiplikationsfaktor der zwei 1D-Geometrien angegeben, gemeinsam mit Referenzwerten
aus eindimensionalen Monte-Carlo-Rechnungen (MCNP). Diese Werte sind nicht Buckling-
korrigiert und daher sehr hoch; fir die Kondensierung werden jedoch die XSDRNPM-Rech-
nungen mit einer Bucklinghdhe durchgefiihrt, so dal3 man einen effektiven Multiplikations-
faktor von etwa eins erhalt. Man erkennt, dal3 selbst bei der Verwendung von nur 12 Ener-
giegruppen mit lediglich 3 thermischen Gruppen die Ubereinstimmung von Fein- und Breit-
gruppenrechnungen sowie den MCNP-Resultaten ausgezeichnet ist.

Offen ist noch die Frage, ob es tatséachlich notwendig ist, mehrere zonengewichtete Quer-
schnittssatze fur ein und dasselbe Materialgemisch und einen doppelten Satz fur Hafnium-
bzw. Beryllium-kondensierte Querschnitte zu verwenden. Diese Frage laft sich am einfachs-
ten durch Betrachtung der Breitgruppenquerschnitte beantworten. Es zeigt sich, dal’ diese
nicht besonders empfindlich gegeniber ihrer rAumlichen Position und auch nicht hinsichtlich

des zur Kondensierung verwendeten Flu3spektrums (Hafnium/Beryllium) sind.
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Abbildung 6-13 links: totaler Querschnitt des homogenisierten Brennstoffs hoher Dichte flir verschiedene Arten
der Kondensierung; rechts: totaler Querschnitt des Schwerwassers fiir verschiedene Arten der Kondensierung;
beide Querschnittsséatze enthalten 16 Energiegruppen.
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Abbildung 6-14: Vergleich der Energiespektren fiir 238 Gruppen an drei verschiedenen Positionen und fir Haf-
nium- und Beryllium-Kondensierung; links oben: r=5 cm, Bereich der Hafnium-Absorberschicht; rechts oben :
r=8 cm, Mitte der Brennstoffregion; unten: r=107 cm im Moderatortank.

Dies ist exemplarisch am Beispiel des Brennstoffs hoher Dichte und des Schwerwassers in
Abbildung 6-13 gezeigt. Dargestellt sind die Querschnitte fur jeweils zwei extreme (d.h. mog-
lichst weit rAumlich entfernte) Positionen innerhalb einer Materialzone sowie fir die Konden-
sierung mit Hafnium/Beryllium. Die Abweichungen in den thermischen Querschnitten betra-
gen fur den Brennstoff maximal 2-3%, fur das Schwerwasser differieren lediglich die schnel-
len Gruppen etwas starker. Letztere sind jedoch aufgrund des geringen Flusses schneller
Neutronen im Moderatortank von untergeordneter Bedeutung. Tatsé&chlich findet man bei al-
len beteiligten Materialien dieses Verhalten (aufRer natirlich fur Hafnium und Beryllium, die
ohnehin nur in jeweils einer Kondensierungsrechnung vorkommen); es ist also zulassig, fur
alle Materialien auRer Hafnium regionengewichtete Querschnittssatze zu verwenden, so daf3
man mit relativ wenig Reaktormaterialien auskommt. Dies wurde anhand zweidimensionaler
Transportrechnungen tberprift; so ergab z.B. die Reprasentation des Schwerwassers durch
einen regionengewichteten Querschnittssatz gegentber einer Aufteilung in mehrere Mate-
rialzonen eine Differenz im Multiplikationsfaktor von <10, die Verwendung unterschiedlich
kondensierter Brennstoffquerschnitte einen noch geringeren Unterschied.

Abbildung 6-14 zeigt schlie3lich die Energiespektren (238 Energiegruppen) fur drei radiale

Positionen, wie sie fur die 1D-Modelle des FRM-II (mit Hafnium bzw. Beryllium im Zentrum
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der Anordnung) berechnet und fur die Kondensierung auf wenige Gruppen verwendet wur-
den. Im Moderatortank (Bild unten) ist das Spektrum zu thermischen Energien verschoben
und der Einfluf3 der unterschiedlichen Materialien im Zentrum der Anordnung macht sich hier
faktisch (aul3er fir sehr schnelle Neutronen) nicht mehr bemerkbar. Aber auch in der Mitte
der Brennstoffzone (rechts oben), die sich recht nahe am Steuerstab befindet, unterscheiden
sich die Spektren nur im thermischen Bereich geringfligig, sind ansonsten aber praktisch
deckungsgleich. Dies erklart die weitgehende Ubereinstimmung von Hafnium- bzw. Beryl-
lium-kondensierten Querschnitten in Abbildung 6-13. Wesentliche Unterschiede findet man
hingegen an der radialen Position der Absorberschicht (Bild links oben). Wahrend das Ener-
giespektrum mit Beryllium im Zentrum der Anordnung weitgehend identisch ist zu dem
Spektrum im Brennstoff, findet man in der Hafnium-Schicht eine starke FluBunterdriickung
gerade bei den Energien vor, an denen Hafnium seine ausgepragten Resonanzen aufweist

(siehe die Darstellung des totalen Querschnitts von Hafnium in Abbildung 6-9 links).

6.2.4 Erzeugung parametrisierter Querschnittsbibliotheken

Beim Start der SCALE4.4-Programmsequenz, wie in Abbildung 6-5 dargestellt, missen fur
alle im System vorkommenden Nuklide die Dichten und Temperaturen als feste Parameter
vorgegeben werden, um einen Querschnittssatz zu generieren. Dieser Zugang ist natirlich
i.allg. nicht ausreichend: Méchte man z.B. Ruckwirkungskoeffizienten fir Brennstofftempe-
ratur oder Kihimitteldichte ermitteln, muR3 ggf. eine ganze Reihe solcher Bibliotheken erzeugt
werden, die dann sequentiell einem 2D-Transportprogramm zugefiihrt werden. Die Produk-
tion solcher Querschnitte ist eine zeitraubende Aufgabe, da die Erstellung der Eingabedaten,
die Resonanzbehandlung sowie die Homogenisierung und Kondensierung der Querschnitte
stets vollstandig neu durchgefihrt werden missen.

Noch ungunstiger liegen die Dinge bei der Untersuchung von Transienten in einem gekop-
pelten Modell. Selbst zur thermohydraulischen Modellierung des relativ kleinen Brennstoffbe-
reichs des FRM-II bendtigt man einige hundert Zonen, in denen lokal unterschiedliche Kihl-
mitteltemperaturen und —dichten sowie Brennstofftemperaturen vorliegen. Prinzipiell mul3 far
jede dieser Zonen separat ein individueller Querschnittssatz erzeugt werden. Da die ther-
mohydraulischen Parameter aber vor Beginn der Transiente nicht bekannt sind, mifite diese
Neuberechnung der Querschnitte fir jede Zone in jedem Zeitschritt der Transientenrechnung
erfolgen. Damit wirde jedoch der weitaus grofdte Anteil der Rechenzeit fur die Erzeugung
der Bibliotheken verloren gehen; eine solche Lésung ist daher nicht praktikabel.

Der ubliche Weg zur Lésung dieses Problems ist die Interpolation von Querschnittsdaten aus
vorgefertigten Bibliotheken. Man definiert zunachst (hypothetische) Zustande des Kerns, in

denen die wichtigen Parameter Uber den gesamten thermohydraulisch interessanten Bereich
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des Kerns jeweils konstant sind. Jeder dieser Parameter wird dann (unter Festhalten der b-
rigen Parameter) einzeln variiert und die entsprechenden Daten an die Programmsequenz in
Abbildung 6-5 Ubergeben. Auf diese Weise erzeugt man eine grof3ere Anzahl von Bibliothe-
ken, die den gesamten Variationsbereich der einzelnen Parameter mit einigen diskreten
Werten abzudecken versuchen, zwischen denen dann interpoliert werden kann. Dieses
Verfahren ist natirlich eine Naherung, da die Wirkungsquerschnitte nie den tatsachlichen
thermohydraulischen Zustand des Kerns erfassen, hat sich aber in der Praxis vielfach be-
wahrt.
Fur den FRM-II wurden ausschlief3lich fur die Brennstoffzone und fur das obere und untere
KuhImittelplenum variable Querschnittshibliotheken erzeugt. In diesen Bereichen kdnnen die
folgenden Parameter variieren:

Brennstofftemperatur,

KUhImitteltemperatur,

Kahlmitteldichte.
Es hat sich als ausreichend erwiesen, fir die Brennstofftemperatur drei Stutzstellen fir den
gesamten in Frage kommenden Temperaturbereich (20-600°C) zu definieren. Tatsachlich
werden die Temperaturabhdngigkeiten der meisten Resonanznuklide in den SCALE4.4-Bi-
bliotheken aus ebenso wenig Werten (i.allg. drei bis funf) durch Interpolation bestimmt. Fir
die Kuhlmitteltemperaturen und —Dichten wurden jeweils sechs Stitzstellen fur den Bereich
20-200 °C bzw. 0.0-1.0 g/cm® angelegt, so daR sich eine Gesamtzahl von 108 Bibliotheken
ergibt. Diese liegen in 12 Energiegruppen (mit drei thermischen Gruppen) vor. Fir Referenz-
rechnungen wurden ferner 16(5)-Gruppendaten mit ausgedehnterem Parameterbereich er-
zeugt, die an insgesamt 300 verschiedenen (5x6x10) Stutzstellen berechnet wurden. Dabei
wurden die 12(3)-Gruppenbibliotheken mit dem einfachen, die 16(5)-Gruppenbibliotheken
hingegen mit dem erweiterten Homogenisierungsschema (siehe Abschnitt 6.2.2) erzeugt; die
zugehorigen Energiegruppenstrukturen sind in Tabelle 6-1 angegeben.
Neben der Bereitstellung dieser Basisbibliotheken wurde ein eigenstandiges Interpolations-
modul programmiert, dal3 bei Start einer Transientenberechnung die besagten 108(300) Bi-
bliotheken einliest und durch dreidimensionale Interpolation Querschnitte fir jede beliebige
Kombination der o.g. thermohydraulischen Parameter erzeugen kann. Eine nahere Be-
schreibung dieses Moduls, das einen wichtigen Teil des transienten Codessystems darstellt,

findet sich in Anhang D.

6.3 Stationdre Berechnungen in zwei Raumdimensionen

Mit den aufbereiteten Wirkungsquerschnitten kénnen nun Transport- und Diffusionsrechnun-
gen fur die zweidimensionale, zylindersymmetrische Reprasentation des FRM-II durchge-

fuhrt werden. Aus stationaren Analysen lassen sich bereits wichtige Schlul3folgerungen be-
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treffend der Art der raumlichen Diskretisierung, der Anzahl der verwendeten Energiegruppen,

der anzuwendenden Sy -Quadratur etc. ziehen, die fir die spateren Transientenrechnungen

von Bedeutung sind. Die maf3geblichen Kriterien z.B. bei der Verringerung der Anzahl der
raumlichen Gitterpunkte oder Energiegruppen sind der effektive Multiplikationsfaktor sowie
Flul3- und Leistungsverteilungen, die im wesentlichen unverandert bleiben missen.

AulRerdem werden in den folgenden Abschnitten die Modellierung der Steuerstabbewegung,
die Ermittlung von Reaktivitatskoeffizienten, die Bestimmung der punktkinetischen Parameter

sowie Vergleiche von Transport- und Diffusionstheorie vorgestellit.

6.3.1 Darstellung der Geometrie des FRM-II

Obwohl sich die fur Transienten wesentlichen neutronenkinetischen und thermohydrauli-
schen Prozesse in dem relativ kleinen Kernvolumen abspielen, ist es bei der geometrischen
Beschreibung des FRM-II wichtig, daf} auch der umliegende Moderatortank und sogar tank-
nahe Teile des Reaktorbeckens durch die Modellierung erfal3t werden, da die Thermalisie-
rung von Neutronen im Moderatortank und deren Ruckdiffusion in den Kern erheblichen Ein-
flud auf die Neutronenbilanz im Brennstoff haben.

Der gesamte Rechenbereich erstreckt sich somit tber eine H6he von etwa drei Metern und

einen Radius von etwa 140 cm. Das in dieser Arbeit verwendete raumliche Maschengitter ist

+198.0 cm
I
i
i
5 I
S Q
5 5 0cm j =
Re Kernmittelebene g
2 [J]
l — :
| £
(]
4
<—Brennstoff—>
2 Hafnium
-133.5cm

44— Schwerwasser ——»
44— 140cm ——»

Abbildung 6-15 links: Das fir den FRM-II verwendete raumliche Maschengitter; rechts: Ausschnitt aus dem Ma-
schengitter in der Nahe der Kernunterkante
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in Abbildung 6-15 dargestellt. Man erkennt deutlich, dafl} der Bereich von Kern und Zentral-
kanal in eine grof3e Anzahl feiner radialer Maschen eingeteilt wurde, um die geometrischen
Details (Kihlkanédle im Regelstab, Strukturmaterialien, Hafniumschicht etc.) sowie die teil-
weise steilen Flugradienten im Kern angemessen wiedergeben zu kdnnen. Die radialen
Maschenausdehungen betragen z.B. etwa 0,1 Millimeter im Hafnium sowie 0,5-1,5 mm im
Brennstoffbereich. Im Moderatortank hingegen hat sich eine eher grobe Nodalisierung als
ausreichend erwiesen (axiale und radiale Maschenausdehnungen von 2-5 cm).

In Abbildung 6-15 rechts wird ein kleiner Ausschnitt des Maschengitters am unteren Kern-
rand gezeigt. Neben der feinen radialen Einteilung von Hafniumschicht und Brennstoff hat es
sich ferner als notwendig erwiesen, auch die axiale Mascheneinteilung am oberen und unte-
ren Kernrand zu verfeinern, da hier durch die Ruckdiffusion von Neutronen aus oberem und
unterem Plenum ausgepragte lokale Leistungsspitzen auftreten.

Fur die meisten stationdren Rechungen und fir die Transientenanalysen wurde ein raumli-
ches Gitter von 110 radialen und 138 axialen Maschen verwendet, wodurch sich die Ge-
samtanzahl der Gitterpunkte auf etwa 15000 belauft. Ein in beiden Dimensionen um einen

Faktor zwei verfeinertes Gitter (d.h. etwa 60000 Gitterpunkte) lieferte bei Testrechnungen

maximale Abweichungen von ca. 8107 im effektiven Multiplikationsfaktor.

Ein offensichtliches Problem der Finite-Differenzen-Formulierung auf einem reguléaren Gitter
ist die Tatsache, dal3 die Definition eines feinen radialen Gitters im Kernbereich Gber die ge-
samte axiale Hohe des Rechengebiets durchgehalten werden muf (siehe die schwarzen
.Balken* in Abbildung 6-15). Das gleiche gilt fiir die axiale Mascheneinteilung an den Kern-
randern, die sich Uber den gesamten Moderatortank erstreckt. Dadurch werden auch Flisse
in relativ ,uninteressanten“ Regionen detailliert aufgeldst, was den Rechenaufwand deutlich
erhoht. Eine Darstellung mit einem Finite-Elemente-Programm auf einem unstrukturierten
Gitter hatte sicherlich den Vorzug, dal3 die Maschenanzahl z.B. im Zentralkanal weit ober-

bzw. unterhalb des Kerns sowie im Moderatortank erheblich verringert werden kénnte.

6.3.2 Anzahl der verwendeten Energiegruppen

Wie bereits in Abschnitt 6.2.3 erwahnt, kénnen die Ergebnisse eindimensionaler XSDRNPM-
Vorausrechnungen zur Kondensierung und Homogenisierung nur ein sehr grober Anhalts-
punkt fir die Qualitat der verwendeten Wirkungsquerschnitte sein. Tatsachlich missen sich
die auf wenige Energiegruppen kondensierten Bibliotheken am vollstandigen zweidimensio-
nalen Modell bewahren.

Um die Qualitat der Datenbasis in Form der grundlegenden 238-, 99- und 44-Gruppenbi-
bliotheken zu bewerten, wurden diese nach einer einheitlichen Resonanzbehandlung zu-
nachst auf die 44-Energiegruppenstruktur der kleinsten Bibliothek kondensiert. Diese Anzahl

ist immer noch so grof3, daf3 keine nennenswerten Abweichungen im effektiven Multiplikati-



130 6 Stationare Analysen fur den FRM-II

Homogenisierung 238 - 44 Gruppen 99 - 44 Gruppen 44 -, 44 Gruppen
Standard 0,998866 0,995352 0,996867
1D-radialsymmetrisch 1,001153 0,997638 0,999197

Tabelle 6-3: Effektiver Multiplikationsfaktor in Abhangigkeit von der Homogenisierung und der zugrunde gelegten
Querschnittsbibliothek

onsfaktor und in den resultierenden Leistungsverteilungen zu erwarten sind, aber klein ge-
nug, um sie in zweidimensionalen stationdren Transportrechungen verwenden zu kénnen.
Ferner wurde sowohl die in Abschnitt 6.2.2 beschriebene ,Standard“-Homogenisierung des
Brennstoffs als auch das alternative 1D-radialsymmetrische Modell benutzt.

Grundlage der 2D-Transportrechnungen ist das im letzten Abschnitt dargestellte raumliche
Maschengitter mit dem Steuerstab etwa in kritischer Position (-15 cm) und der Verwendung

einer P3;Sg-Quadratur. Die resultierenden, bis auf 107 konvergierten K¢ -Werte von sechs

DORT-Rechnungen sind in Tabelle 6-3 aufgefihrt.

Trotz der Verwendung dreier verschiedener Bibliotheken erhalt Hafnium

man fir den FRM-II eine ausgezeichnete Ubereinstimmung in
den Multiplikationsfaktoren; Abweichungen von max. 0,3% sind
bei der Verwendung unterschiedlicher Datenbasen keine Sel-
tenheit und hier durchaus akzeptabel. Der systematisch hohere

Eigenwert des radialsymmetrischen Homogenisierungsschemas

kommt durch die komplizierte Umrechnung des Brennstoffberei-
ches von Evolventen- in Zylindergeometrie zustande, ist aber
ebenfalls zu tolerieren. Da auch die durch die verschiedenen

Rechnungen generierten Leistungsverteilungen im Kern in aus-

A
\/
Brennstoff niedriger Dichte

gezeichneter Ubereinstimmung waren, kann grundsétzlich jede

der drei verwendeten Bibliotheken gleichermal3en fir den FRM-

Il eingesetzt werden.

Ausgehend von den 99-Gruppen ANSL-V-Querschnitten wurde
dann zunéachst auf die in Tabelle 6-1 angegebene 20-Gruppen-
struktur kondensiert, die sich allerdings fir transiente Trans-
portrechnungen aufgrund der groRen Anzahl thermischer Grup-

pen immer noch als zu komplex erwies und daher weiter kon-

A

ey 4. Ve

densiert wurde. Die daraus resultierenden Reaktoreigenwerte

Brennstoff hoher Dichte

sind in Tabelle 6-4 aufgefihrt.

Wie bereits oben angemerkt, findet man fir den auf einem un- .
Beryllium
endlichen Gitter homogenisierten Brennstoff einen monoton stei-

Abbildung 6-16: Der Brennstoffbe-
reich mit dem benachbarten

i i i 0 3 Steuerstab; die Linien definieren
acht Gruppen liegt eine Abweichung von etwa 1% gegenuber iale und tadiale Schnitte.

genden Eigenwert fur abnehmende Gruppenanzahl. Bereits bei
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Gruppenanzahl ge- Standard-Homogenisierung Radialsymmetrische
samt/thermisch Homogenisierung

44(22) 0,995352 0,997638
20(10) 0,996478 0.996447

13(4) 0,997818 0,997794

11(3) 1,000827 0,999526

8(2) 1,005976 0,998557

6(2) 1,010117 0,996980

4(1) 1,020599 1,012638

Tabelle 6-4: Effektiver Multiplikationsfaktor in Abhangigkeit von der Anzahl der Energiegruppen, basierend auf
der Querschnittshibliothek ANSL-V

dem 44-Gruppen-Referenzwert vor, was nicht mehr akzeptabel ist. Dieses Verhalten kann
jedoch tatsachlich durch die verbesserte Homogenisierung weitgehend ausgeschaltet wer-
den; erst bei der Verwendung einer einzigen thermischen Gruppe treten auch hier erhebliche
Abweichungen auf.

Maf3geblich ist jedoch letztlich, dal die Leistungsverteilung in Breitgruppen-Rechnungen in
guter Ubereinstimmung mit Feingruppen-Rechnungen ist. Zur Veranschaulichung betrachte
man Abbildung 6-16, in der Brennstoffbereich und Steuerstab sowie ein Ausschnitt des Zen-
tralkanals dargestellt sind. Durch die horizontalen und vertikalen Pfeile werden radiale und
axiale Schnittrichtungen entlang der Rander des Brennstoffbereichs bzw. entlang der axialen
und radialen Mittelachse desselben definiert. Der homogenisierte Brennstoffbereich besitzt
eine Ausdehnung von 4.45 x 70 cm und wird in den DORT-Rechnungen durch insgesamt 32
x 82 Feinmaschen beschrieben. Tragt man die (auf 20 MW normierte) Leistungsdichte im
Kern entlang dieser Schnittrichtungen auf, so ergeben sich die in Abbildung 6-17 dargestell-
ten Graphen, die kurz diskutiert werden sollen.

Deutlich zu erkennen ist in allen drei radialen Schnitten die Diskontinuitat, die durch die
Dichtestaffelung des Brennstoffes hervorgerufen wird. An der Kernunterkante, d.h. im Be-
reich des Berylliummoderators, nimmt die Leistungsdichte zum inneren Rand hin stark zu,
wahrend sie in den hafniumnahen Regionen an dieser Stelle stark unterdriickt wird. Dies ist
ebenfalls gut zu erkennen an den drei axialen Schnitten in Abbildung 6-17 rechts unten. Der
Hafnium-Absorber macht sich natirlich an der Kerninnenkante am stéarksten bemerkbar. Man
beachte auch die starken lokalen Leistungsspitzen, die sich an beiden Kernenden, beson-
ders ausgepragt aber in der Beryllium-moderierten unteren Kernhélfte aufbauen. An diesen
Punkten ist die Leistungsdichte um etwa einen Faktor 2,8 gegentber der mittleren Leist-
ungsdichte im Kern erhéht; diese Regionen sind daher auch thermohydraulisch von grof3em
Interesse. Die Zone mit der gréf3ten Warmestromdichte (die sog. Heil3stelle) befindet sich in-

nen an der unteren Kante des Brennstoffbereichs.
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Abbildung 6-17: Radiale Leistungsdichten fur verschiedene Gruppenanzahlen; links oben: radiale Leistungsdichte an der
Kernunterkante; rechts oben: radiale Leistungsdichte in der Kernmittelebene; links unten: radiale Leistungsdichte an der
Kernoberkante; rechts unten: axiale Leistungsdichten in 44 Gruppen fur Schnitte entlang der Innen- und Auenkante des
Brennstoffs sowie entlang der Mittelachse des Brennstoffbereichs.
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Je geringer die Energiegruppenanzahl, desto grol3er werden die Abweichungen von der mit
44 Gruppen errechneten Leistungsdichte. Dies ist insbesondere am unteren Kernrand zu
beobachten, wo die Unterschiede zwischen 44- und 11-Gruppenrechnung bereits 8-10% be-
tragen. Offensichtlich wird der Thermalisierungsprozef3 im unteren Plenum sowie die Rick-
diffusion von Neutronen in den Kern bei der Verwendung weniger Energiegruppen nicht
mehr korrekt erfaldt. Ansonsten beobachtet man jedoch, dafd fur weite Teile des Kernberei-
ches die Ubereinstimmung sehr gut ist, sichtbar z.B. in der Kernmittelebene, deren Lei-
stungsprofil reprasentativ fur den weitaus grof3ten Anteil des Kernvolumens ist. Lediglich die
4-Gruppenrechnung mit nur einer thermischen Gruppe ist nicht in der Lage, die Leistungs-
verteilung auch nur annéhernd richtig zu beschreiben.

Angesichts der stationaren Leistungsverteilungen ist es daher akzeptabel, transiente Rech-
nungen mit den in Abschnitt 6.2.4 und Anhang D beschriebenen parametrisierten Bibliothe-
ken in 12(3) bzw. 16(5) Gruppen durchzufihren, wenn man sich stets vergegenwartigt, dafd
an einigen Positionen die Leistungsdichte u.U. um einige Prozent unterschatzt wird. Durch
die Verwendung des verbesserten Homogenisierungsschemas ist auch die kritische Steuer-
stabposition weitgehend unabhangig von der Gruppenanzahl.

Die in Abbildung 6-17 gezeigten Leistungsdichten beschreiben den Zustand ohne Einbauten
im Moderatortank. Fur den Fall mit Einbauten wird es in azimutaler Richtung zu mehr oder
weniger starken Flul3- und Leistungsdichteverzerrungen kommen, die allerdings mit einem

deterministischen 2D-Transportcode nicht erfal3t werden kénnen.

6.3.3 Vergleich von Diffusions- und Transportrechnungen

Die Schwachen der Diffusionstheorie sind bereits an verschiedenen Stellen angedeutet wor-
den; es soll nun kurz dargestellt werden, wie diese sich beim FRM-II bemerkbar machen.
Tatséchlich erfullt der FRM-II einige Bedingungen, die die Diffusionsnaherung bereits frag-
wirdig erscheinen lassen: Er ist gerade im Kernbereich rdumlich sehr inhomogen, der Ab-
sorptionsquerschnitt variiert Uber kurze raumliche Distanzen sehr stark (z.B. zwischen Hafni-
umschicht und den Kihlkanalen des Regelstabs) und es treten starke FluRgradienten auf.
Ferner kann eine hypothetische Voidbildung im Kern oder in den Kihlkanalen starke Abwei-
chungen der Diffusions- von den Transportldsungen hervorrufen.

Ein wesentliches Problem der Diffusionstheorie ist die Definition der Diffusionskoeffizienten,
die bereits in Abschnitt 2.6 kurz diskutiert worden ist. Diese kdnnen wahrend der Generie-
rung von Wirkungsquerschnitten mit XSDRNPM erzeugt werden; der zugrunde liegende
Formalismus ist in Anhang C naher erlautert.

Zunachst wird wiederum das Verhalten der Reaktoreigenwerte bei Kondensierung auf we-

nige Energiegruppen untersucht. In Tabelle 6-5 werden die Ergebnisse von Transportrech-
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Gruppenanzahl Transport P3Sg Diffusion (,diagonal“) | Diffusion (,konsistent")
44(22) 0,997638 0,984191 0,997221
20(10) 0.996447 0,980249 0,995215

13(4) 0,997794 0,980329 0,995978
11(3) 0,999526 0,980450 0,998092
8(2) 0,998557 0,980249 0,997550
6(2) 0,996980 0,970715 0,995857
4(1) 1,012638 0,980995 1,024146

Tabelle 6-5: Effektiver Multiplikationsfaktor fir Transportrechnungen sowie die diagonale und die ,konsistente*
Diffusionsnaherung in Abhangigkeit von der Gruppenanzahl

nungen und Diffusionsresultate fur die sog. ,diagonale“ und die ,konsistente” Definition des
Diffusionskoeffizienten (siehe Anhang C) gegenlibergestellt.

Die diagonale Definition, bei der der Diffusionskoeffizient tber die einfache Beziehung:

1
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Abbildung 6-18: Vergleich der Leistungsdichten flr Transportrechnungen sowie fir die diagonale und konsistente
Diffusionsnaherung in 20 Energiegruppen; Oben: Radiale Leistungsdichte flr drei verschiedene Schnittrichtun-
gen; Unten: Axiale Leistungsdichte flir drei verschiedene Schnittrichtungen
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Transportrechnungen; die 10 schnellen und 10 thermischen Gruppen wurden jeweils zusammengefaf3t. Oben: Axiale und
radiale Darstellung der schnellen Fliisse fiir verschiedene Positionen; Unten: Axiale und Radiale Darstellung der thermi-

Abbildung 6-19: Vergleiche von schnellen und thermischen Flissen im FRM-II; Ergebnisse von 20-Gruppen-Diffusions- und
schen Flisse.
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definiert wird, liefert durchweg Eigenwerte, die um ca. 1,5-2% zu klein gegeniber den
Transportresultaten sind. Die konsistente Definition liefert scheinbar befriedigendere Ergeb-
nisse; vergleicht man jedoch die Leistungsverteilungen (in Abbildung 6-18 fir eine 20-Grup-
penrechnung dargestellt), so erkennt man, daf3 die ,konsistenten* Ergebnisse wesentlich
starker von den Transportldsungen abweichen als die ,diagonalen” Resultate.

Offensichtlich ist die mit den 1D-Stromen in XSDRNPM durchgefiihrte Wichtung des konsis-
tenten Transportquerschnitts bzw. der Diffusionskonstanten stark fehlerbehaftet, wahrend
der einfache diagonale Querschnitt Werte fir die Leistungsdichten liefert, die zumindest in
der Kernmittelebene gut mit den Transportresultaten tbereinstimmen. Am unteren Kernrand
findet man eine ahnlich starke Abweichung, wie sie bereits bei der Kondensierung auf we-
nige Gruppen angetroffen wurde: Die scharfen Leistungsspitzen am Dichtesprung werden
offenbar von der Diffusionstheorie unterschétzt, der vom Diffusionsprogramm in der hdchst-
belasteten Zone ermittelte Wert ist dagegen in relativ guter Ubereinstimmung mit der Trans-
portldsung.

Instruktiv ist auf3erdem ein Vergleich der Flul3verhaltnisse im Reaktor. In Abbildung 6-19 sind
die schnellen und thermischen Flisse im FRM-II fur jeweils drei axiale und radiale Schnitte in
der r-z-Ebene dargestellt. Der Ubersichtlichkeit halber sind die 10 schnellen bzw. 10 thermi-
schen Gruppen jeweils zu einer einzigen Gruppe zusammengefalit worden. Besonders au-
genscheinlich sind die Unterschiede zwischen Diffusion und Transport bei den schnellen
Flussen: In axialer Schnittrichtung erkennt man hier ausgepéagte Differenzen von mehr als
10% in der N&he der Materialdiskontinuitat Hafnium-Beryllium. Dal3 die Diffusionstheorie
nicht in der Lage ist, die Wirkung des Hafnium-Absorbers richtig einzuschétzen, zeigen auch
die radialen Schnitte, in denen die von der Absorberschicht hervorgerufene FluRabsenkung
in den Transportldsungen wesentlich ausgepragter erscheint.

Beim Vergleich der thermischen Fliisse schneidet die Diffusionsndherung etwas besser ab.
Hier findet man Abweichungen gerade dort vor, wo man sie physikalisch erwartet, namlich
an den starken Thermalisierungs-,Peaks" am oberen und unteren Kernende und in der Nahe
des Borrrings, dessen Einflu? im axialen Schnitt entlang der BrennstoffauRenkante gut zu
erkennen ist. (Bor ist ein fast reiner 1/v-Absorber und absorbiert daher hervorragend im
thermischen Energiebereich). Im Moderatortank, wo die thermischen Neutronen eine weitge-
hend isotrope Verteilung aufweisen, sind Diffusions- und Transportrechnung in guter Uber-
einstimmung. Die radialen Schnitte entlang der Kernradien zeigen au3erdem sehr gut das
thermische Maximum, daf} sich im Tank bei etwa r=24 cm, also weit aul3erhalb des Kerns,

aufbaut.
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6.3.4 Verwendung einer geeigneten Quadratur

Die in den stationdren Testrechnungen
verwendete P3;Sg-Quadratur benétigt ins-

gesamt (inklusive Startrichtungen) 48 Dis-

krete Ordinaten. Die Gesamtzahl der Va- 2 Si-Gewichte
riablen betragt dann fir ein 12-Gruppen-
problem mit etwa 15000 Gitterpunkten (12 1 1

x 15000 x 48)=8,64 Millionen; diese Anzahl
von Flissen mufd in einer Transiente in je-
dem Zeitschritt neu bestimmt werden. Dies
stellt nicht nur erhebliche Anforderungen
an die Prozessorleistung, sondern auch an
die Kapazitat des Hauptspeichers.

Es stellt sich also die Frage, ob man ggf.
mit einer geringeren Quadratur- bzw.
Streuordnung auskommt. Getestet wurden

neben den symmetrischen Sg- daher auch

Ordinatenrichtungen

AN

Sg-Gewichte

S,-Gewicht

Abbildung 6-20: Numerierung der Ordinatenrichtungen
und Gewichte in Tabelle 6-6 flir verschiedene Quadratu-

ren

die einfacheren S4- und S, -Quadratursatze mit 16 bzw. 6 diskreten Ordinaten (4 bzw. 2 da-
von jeweils als Startrichtungen). Die zugehorigen Quadraturkomponenten, d.h. die Winkel
Un und &, sowie die entsprechenden Gewichte w, sind in Tabelle 6-6 angegeben. Die

Numerierung der Winkel und Gewichte fir einen Oktanten kann aus Abbildung 6-20 ent-

nommen werden.

Quadratur n Un,én Wy,

S, 1 0,577350 0,250000

Sy 1 0,333333 0,083333
2 0,881927

Ss 1 0,218223 0,030247
2 0,577350 0,022685
3 0,786802 0,023148
4 0,951194

Tabelle 6-6: Gewichte und Ordinaten fir die verschiedenen am FRM-II erprobten Quadratursatze gemaf

Abbildung 6-20

In Tabelle 6-7 sind die resultierenden kg4 -Werte fur eine 20-Gruppenrechnung mit den un-

terschiedlichen Diskrete-Ordinaten-Satzen und Streuordnungen P, bzw. P3; angegeben.
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Man erkennt, daf3 lediglich die S, -Quadratur Abweichungen von etwa einem halben Prozent

liefert, wahrend alle anderen Resultate in hervorragender Ubereinstimmung sind.

Quadratur/Streuordnung Kest
P.S, 1,001715
PS4 0,996829
P3S, 0,997132
P.Sg 0,997018
P3Sg 0,996447

Tabelle 6-7: Effektiver Multiplikationsfaktor des zweidimensionalen FRM-1I-Problems fur ver-
schiedene Quadraturen und Streuordnungen

Dem Verhalten des Multiplikationsfaktors nach reicht es offenbar, Berechnungen mit der re-

lativ niedrigen S,-Quadratur und auch lediglich mit den fiihrenden (d.h. linear anisotropen)

Legendre-Koeffizienten der Streuquerschnitte auszufiihren. Dies bestatigt sich durch einen
Blick auf die schnellen und thermischen Flisse, die in Abbildung 6-21 exemplarisch fir je-
weils eine axiale und eine radiale Schnittrichtung durch den Kern dargestellt sind. Zum Ver-
gleich ist nochmals die Diffusionslésung eingezeichnet.

Sowohl fir die schnellen als auch die thermischen Flisse liefern S4- und Sg-Quadratur
FluBwerte, die Uberall bis auf besser als 1% ubereinstimmen. Die S,-LOsung hingegen

kommt bei den schnellen Flissen eher der Diffusionslosung gleich und versagt im thermi-
schen Bereich offenbar bei der Bestimmung der Flisse in der Néhe des Borrings.

Zusammenfassend kann man festhalten, dafd sich der FRM-II trotz seiner starken Inhomo-
genitaten und steiler Flu3gradienten recht gut durch eine niedrige Winkelapproximation und

geringe Streuanisotropien beschreiben laft. Selbst die Diffusionsnaherung liefert flr groRe

14~

35+ P 13_- — Diffusion
/ \ ] Transport P.S,
Transport P,S,
30 / ~ 121 - — — Transport P.S,
i S _ <
S < Transport P.S,
d ] i/ — 114
2 s = A
3 / — T 104/ | A
It (5] 4/ ‘ '
g L S o/ \ |
T 204 —— Diffusion 2 i\ ’
(EJ Transport P,S, % . !‘
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154 - - - Transport P.,S, N = -
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N /
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Abbildung 6-21: FluRvergleiche fur verschiedene Streu- und Quadraturordnungen; links: Schnelle Flisse fir einen
radialen Schnitt entlang der Kernmittelebene; rechts: Thermische Flisse fur einen axialen Schnitt entlang der
Kernauf3enkante
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Bereiche des Kerns akzeptable Fliisse, versagt allerdings bei der Bestimmung des Eigen-
werts, der bei der Verwendung der ,diagonalen“ Diffusionskonstanten um etwa 2% falsch

abgeschatzt wird.

6.3.5 Simulation der Regelstabstellung

Der zentrale Steuerstab ist das wesentliche Regelelement des FRM-II und ist insbesondere
fur die Berechnung von Reaktivitatstransienten genau zu modellieren. Zur Ermittlung der
Regelstabcharakteristik ist es i.allg. ausreichend, einige wenige Transportrechnungen fr
verschiedene Positionen des Steuerstabs durchzuflihren, um so die Veranderung des effek-
tiven Multiplikationsfaktors und daraus die differentielle Stabwirksamkeit zu ermitteln.

Fur voll implizite transiente Rechnungen ist es dagegen notwendig, die Bewegung des Steu-

erstabs moglichst exakt zu erfassen. Bei einer maximalen Fahrgeschwindigkeit von 0,8 mm/s
und einer differentiellen Wirksamkeit von 50107 mm™* ergibt sich z.B. fiir einen Zeitschritt

von 1 ms eine Reaktivitdtsdnderung von lediglich 40077 (bei einer Anderung der Stabposi-
tion von nur 0.8 um), die vom Transportcode ,erkannt* werden muf3. Dies setzt voraus, daf3
die Regelstabcharakteristik selbst auf sehr kleinen Langenskalen eine ,glatte” Funktion
der Stabposition ist und dal® diese Position wahrend einer Transientenberechnung quasi-
kontinuierlich verandert werden kann, und daf3
die Konvergenz des Transportcodes so gut ist, dall die besagte geringfligige
Reaktivitdtsanderung nicht in den numerischen Rundungsfehlern untergeht.
Zur Darstellung der Stabbewegung wurden verschiedene Modelle getestet. Die Ausgangs-
situation ist in Abbildung 6-22 links dargestellt: Auf einem regularen raumlichen Gitter mit re-
gelmaligen MaschengrofRen in z-Richtung soll die Verschiebung der Materialgrenze Haf-
nium-Beryllium simuliert werden. Die einfachste Mdglichkeit ist die Einfihrung einer zusatzli-
chen z-Masche, deren eine Begrenzung stets mit der Materialdiskontinuitat zusammenfallt,
wahrend die andere durch das urspriingliche Maschengitter gebildet wird. Problematisch an
dieser Darstellung ist die Tatsache, daf} immer dann, wenn die Regelstabposition annéhernd
mit dem Maschengitter zusammenfallt, das Volumen der zusétzlichen Masche klein oder so-
gar Null wird und dann ggf. korrigiert werden muf3. Dies kann zu erheblichen Konvergenz-
problemen fiihren, weshalb diese Methode verworfen wurde.
Eine zweite, in der Reaktorphysik haufig angewendete Mdglichkeit ist die Materialmischung.
Das Maschengitter wird beibehalten, aber in der Masche, in der sich die Steuerstabposition
befindet, wird ein zusétzliches Material definiert, dessen Querschnitte aus der Mischung von
Hafnium und Beryllium resultieren; die Mischungskoeffizienten ergeben sich durch volumetri-
sche Wichtung mit dem Hafnium-zu-Beryllium-Verhéaltnis innerhalb der Masche sowie einer

zusatzlichen FluBwichtung. Diese Methode wird z.B. von 3D-Programmen zur Ganzkernbe-
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&—Regelstabposition

Situation 1. Mdglichkeit 2. Moglichkeit 3. Moglichkeit

Abbildung 6-22: Zur Modellierung der Steuerstabbewegung; 1. Bild: Ausgangssituation; 2. Bild: ,Naive* Maschen-
verschiebung; 3. Bild: Simulation der Stabverschiebung durch Materialmischung; 4. Bild: Maschenverschiebung
mit Anpassung der Weite der Nachbarmaschen

schreibung (z.B. QUABOX/CUBBOX [LAN76]) verwendet, um die Bewegung von Steuer-
stabbanken in Leichtwasserreaktoren zu simulieren.

Die letztlich favorisierte Methode stellt Abbildung 6-22 rechts dar. Die Regelstabposition fallt
wiederum stets mit dem rdumlichen Gitter zusammen. Um kleine Maschenvolumina zu ver-
meiden, werden im Gegensatz zur ersten Methode die Gréf3en der Nachbarmaschen mit an-
gepaldt, so dal sowohl im Hafnium- als auch im Berylliumteil des Steuerstabs stets regelma-
Bige MaschengroRen vorliegen. Man beachte, dal3 diese Methode in einer Transiente in je-
dem Zeitschritt die Neuberechnung des raumlichen Gitters und der Fliisse erfordert, um die
veranderten Reaktionsraten in den jeweiligen Volumina korrekt zu erfassen. Dies wird weiter
unten erlautert werden.

In Abbildung 6-23 ist der effektive Multiplikationsfaktor als Ergebnis stationarer Berechnun-
gen in 6(2) Gruppen fur verschiedene Regelstabstellungen dargestellt. Deutlich zu erkennen
ist, dal3 die Verwendung der Methode der Materialmischung die Regelstabkurve gewisser-
malen ,durchhangen® laft, wahrend die Verwendung der Maschenverschiebung den ge-
winschten glatten Verlauf ergibt. Die Punkte, wo die Kurven jeweils aufeinander liegen, sind
gerade die Positionen, an denen das urspringliche raumliche Gitter mit der Regelstabstel-
lung zusammenfallt.

Verwendet man also die Methode der Materialmischung in Transienten, so kann es zu dem

Uberraschenden Effekt kommen, dal die nominelle differentielle Wirksamkeit des Stabes von

etwa 5010™* mm™ durch die girlandenartige Form der Kurve in Abbildung 6-23 lokal stark

Uber- oder unterschatzt wird. Dieser Effekt kann durch die Definition vieler axialer Maschen
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Abbildung 6-23: Regelstabcharakteristik fir die Methoden der Materialmischung und
der Maschenverschiebung

in dem Bereich, in dem die Stabposition variiert, zwar minimiert, aber nicht vollstandig kom-
pensiert werden.

Fur die in Transientenberechnungen verwendeten 16(5)-Gruppenbibliotheken ist der voll-
standige Verlauf der Regelstabkurve in Abbildung 6-24 links gezeigt; zum Vergleich wird hier
auch die entsprechende Kurve fir die diagonale Diffusionsnaherung dargestellt, deren Ver-
lauf zwar sehr ahnlich zu der Transportlésung ist, aber systematisch um etwa 2% geringere
Eigenwerte anzeigt. In der differentiellen Wirksamkeit stimmen die Kurven jedoch recht gut

Uberein. Die maximale Wirksamkeit wird etwa bei der Stabposition —10.0 cm erreicht, ihr ab-

soluter Wert an dieser Stelle betragt etwa 5,2 [0~ mm?, in guter Ubereinstimmung mit den

in [SIE93] zitierten Werten.

1,20 4 0,006+
1,15 0,005+
1,10 0,004 1
= 1,054 S, 0,003 1
* 1 3
1,00 S’ 0,002 1
Transport (16(5) Gruppen) Trans
P port (16(5) Gruppen)
- - - - Diffusion (16(5) Gruppen) - Diffusi
0954 / 0,001 Diffusion (16(5) Gruppen)
0,90 0,000 +——1—

T T T T T T T T T T T T T 1 r~ T~ T~ T1T 17T ~T17 1T ~T17T 17T 17T 77171
3530 2520 -15-10 5 0 5 10 15 20 25 30 35 3530 -25-20-15-10 5 0 5 10 15 20 25 30 35
Regelstabposition (cm) Regelstabposition (cm)

Abbildung 6-24: Regelstabcharakteristik und differentielle Wirksamkeit des FRM-II-Steuerstabes fur Diffusions-
und Transporttheorie (Ergebnisse einer 16(5)-Gruppenrechnung)
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Abbildung 6-25: Vergleich der Regelstabcharakteristik mit und ohne Einbauten im Moderatortank (Ergebnisse
einer 16(5)-Gruppenrechnung)

Durch die experimentellen Einbauten im Moderatortank werden sowohl die kritische Regel-
stabposition als auch die differentielle Wirksamkeit des Regelstabes modifiziert. Um den Ein-
flud der Schwerwasserverdrangung durch die Strahlrohre sowie die ,Vergiftung“ des Tanks
durch die Materialien der Einbauten zu bericksichtigen, wurde das Schwerwasser im Tank
verdinnt und mit Aluminium vermischt.

Mafgeblich bei der Simulation der Einbauten war allerdings nicht die exakte Reproduktion
der Regelstabcharakteristik, wie sie durch Monte-Carlo-Rechungen fir die vollstandige 3D-
Geometrie des FRM-II bestimmt wurde [GAU96], sondern eine moglichst gute Ubereinstim-
mung der kinetischen Parameter fur Transientenrechnungen (siehe Abschnitt 6.3.7). Daher
wurde auch nicht die durch die Einbauten tatsachlich hervorgerufene Reaktivitatsminderung
von etwa 5% erreicht, sondern nur etwa 3%. Die Kurven fir die Falle mit und ohne Einbauten

sind in Abbildung 6-25 gegenlbergestellt; die maximale differentielle Wirksamkeit erhéht sich
um etwa 8% auf 560104 mm™, die kritische Position des Regelstabs wandert um etwa 6 cm

nach oben.

In Transport- und Diffusionscode Valt Valt
1 i 2

wurde ferner ein Regelstab-Such-

modus implementiert, der es erlaubt, | ga o(Da't
1

die Position des Steuerstabes so zu

justieren, dall der Reaktor genau alte Stabposition;

ineue Stabposition
kritisch ist. Tatsachlich starten alle

Transientenrechnungen mit einer

solchen Suche, um zu gewaéhrleis-

ten, daR der Reaktor sich eingangs \Viha

neu
v,

in einem stationdren Zustand befin-
Abbildung 6-26: Zur Definition der Maschenverschiebung in transi-
det. Nach der Vorgabe des Intervalls enten Rechnungen

fur die kritische Regelstabposition
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wird dieses durch einfache Bisektion und mehrere Kritikalitatsrechnungen so weit einge-
grenzt, bis die Stabstellung auf besser als 10° cm bekannt und der effektive Multiplikations-
faktor auf etwa 1.0+ 10°® konvergiert ist.

Im Vorgriff auf das folgende Kapitel wird an dieser Stelle eine Komplikation diskutiert, die bei
der Simulation der Steuerstabbewegung in transienten Rechnungen und dort insbesondere
fir groRe Zeitschritte eine Rolle spielt. Wird mit Beginn eines neuen Zeitschrittes in einer
Transiente die Steuerstabposition gedndert, mul3 zundchst das Maschengitter der Neutro-
nenkinetik neu berechnet werden. Mit der Anderung der axialen Ausdehnung der Maschen
sowie deren Volumina mussen allerdings auch die im letzten Zeitschritt berechneten und als
Quellterm an den nachsten Zeitschritt ibergebenden Flisse (siehe auch Kapitel 5) entspre-

chend der Maschenverschiebung mit angepaf3t werden. Es mufl3 also vor der eigentlichen

Transportrechnung zur Ermittlung der neuen Flisse (//(“Jrl) eine Abbildung der alten Flisse

t//(”) auf das neue Maschengitter erfolgen. Dazu betrachte man Abbildung 6-26, in der zwei

benachbarte rdumliche Maschen vor und nach einer Stabbewegung dargestellt sind. Die al-
ten und neuen Gitterpunkte bleiben jeweils maschenzentriert, sind allerdings vor und nach
dem Zeitschritt axial gegeneinander verschoben. Im Code besteht die Option, die neuen

FluRwerte t//(”) an den neuen Positionen durch Interpolation aus den alten FluRBwerten an

den alten Positionen zu bestimmen. (Dazu wurde die 1D-Interpolationsroutine UVIP3P aus
der numerischen Bibliothek TOMS [NIS00] verwendet). Der physikalischere Zugang ist je-
doch zu fordern, dal3 die totalen Reaktionsraten in beiden Maschen vor und nach der Stab-

verschiebung erhalten bleiben sollen, also z.B. fur das Beispiel in Abbildung 6-26:
TV oft + VI OF SV O 4TV S ol = of! (62

Gemal der impliziten Rechenvorschrift muf3 die Flubilanz far w(”) vor der Stabbewegung,
d.h. mit der Materialkonfiguration des letzten Zeitschrittes, aber auf dem neuen Gitter aus-

gewertet werden. Die Querschnitte =™ ergeben sich dann im obigen Beispiel durch volu-

metrische Querschnittswichtung der beteiligten Materialien Hafnium und Beryllium zu:

at <alt neu at |salt
neu _ V1 Zt,l"'(\/l Vi )Zt,z

Y = — 08 =58 (6-3)
Vi

Wahrend bei diesem zweiten Zugang durch die Wahl ®5® :CDS‘It offensichtlich die Ver-

schiebung des Maschenzentrums der zweiten Masche nicht korrekt wiedergegeben wird, ist

die Erhaltung der Reaktionsrate gegentber der rein numerischen Interpolation garantiert.
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Tatsachlich hat sich herausgestellt, daf3 aulRer fur sehr grof3e Stabbewegungen innerhalb ei-
nes Zeitschrittes die Vernachlassigung dieser FluRanpassung zu keinem sichtbaren Fehler
fuhrt. Sie wurde jedoch im Code beibehalten und wird bei jeder Stabverschiebung sowohl fur
die Flusse und FluBmomente als auch fiir die Vorlaufer durchgefiihrt. Der Rechenzeitauf-
wand ist aufgrund der Tatsache, dal} immer nur wenige axiale Maschen von der Stabver-

schiebung betroffen sind, gering.

6.3.6 Reaktivitatskoeffizienten

Obwohl fur die zeitabhangige Transporttheorie nicht erforderlich, wurden fur den Vergleich
mit der Punktkinetik stationare Reaktivitatskoeffizienten fiir Anderungen der Kithimitteltempe-
ratur und —dichte sowie der Brennstofftemperatur ermittelt. Deren Bestimmung durch statio-
nare Rechnungen ist jedoch eine Naherung, da die Parameter stets einzeln variiert und Gber
die gesamte Kernausdehnung als konstant angenommen werden. Prinzipiell stehen die drei
GroRen thermohydraulisch aber in engem Zusammenhang; eine Anderung der Kihimittel-
temperatur wird sich z.B. immer auch auf die Kuhlmitteldichte auswirken; auf3erdem sind

diese Grol3en gerade fur den FRM-II stark ortsabhangig.
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Abbildung 6-27: Die drei wichtigsten Reaktivitatskoeffizienten des FRM-II; links oben: Koeffizient der Brennstoff-
temperatur; rechts oben: Koeffizient der Kihimitteltemperatur; unten: Koeffizient der Kiihimitteldichte
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In der Ublichen Vorgehensweise werden der sog. Spektraleffekt und der Dichteeffekt der
KudhImitteltemperatur zunéachst separat behandelt. Der Spektraleffekt beschreibt bei kon-
stanter Nukliddichte die Anderung der Moderationseigenschaften des Kiihimittels durch die
temperaturabhéngige Modifikation der Streumatrizen des Nuklids. Beim Dichteeffekt, der fir
den FRM-II besonders ausgepragt ist, wird hingegen ausschlief3lich die Auswirkung einer
Temperaturdnderung auf die Nukliddichte betrachtet.

Die Brennstofftemperatur beeinflut die Reaktivitat Gber den Dopplereffekt. Da die starke
Resonanzabsorption von U-238 bei der Verwendung von hochangereichertem Brennstoff
kaum zum Tragen kommt, ist dieser Effekt fir den FRM-II aber sehr gering.

Die Anderung des effektiven Multiplikationsfaktors bei Variation einer der drei obigen Para-
meter ist in Abbildung 6-27 dargestellt. Alle drei Kurven zeigen einen Verlauf, der stlickweise
durch konstante Reaktivitdtskoeffizienten beschrieben werden kann. Diese sind in den Grafi-

ken fur die thermohydraulisch relevantesten Intervalle angegeben.

6.3.7 Punktkinetische Parameter

Zur Lésung der punktkinetischen Gleichungen (siehe Anhang E) bendtigt man Zahlenwerte
fur die Lebensdauer der prompten Neutronen A sowie fir die effektiven Anteile der sechs

Gruppen verzogerten Neutronen S, i =1..6 und deren Summe JSg;, die i.allg. nicht iden-
tisch ist mit dem physikalischen Anteil . Durch die Verschiebung der Energiespektren der

verzdgerten Neutronen zu niedrigeren Energien haben diese namlich eine gréf3ere Chance
als die prompten Neutronen, dem Resonanzeinfang zu entkommen und damit eine Kern-

spaltung auszulbsen, was sich 1 - - - - Gemitteltes verzdgertes Neutronenspektrum (20 Gruppen)

Promptes Spektrum (20 Gruppen

durch ein erhohtes [y aus- 04- -t .

I
druckt. '---
In dem zeitabhangigen Trans- 034

portcode ist es mdglich, entweder

ein By Ssamt dem prompten 02

X(E)

Spaltspektrum anzugeben oder

alternativ das prompte sowie die

0,1

sechs verzogerten Spektren ex-

plizit im Eingabedatensatz zu

0,0 S S 1 e S W——
spezifizieren: der Code ist also 10° 10° 10° 10° 107

prinzipiell frei von den Unsicher- Energie (eV)

heiten, die mit der Bestimmung Abbildung 6-28: Gemitteltes verzogertes Gruppenspektrum und
des effektiven Anteils verzégerter promptes Spaltspektrum fur eine 20-Gruppenrechnung

Neutronen einher gehen, setzt dann aber eine Kenntnis der verzdgerten Spektren voraus.
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Zur Bestimmung der sechs Gruppenspektren wurde auf das in Oak Ridge entwickelte Pro-
gramm DNSPECT zuriickgegriffen [GEHOO], das aus der aktuellsten Datenbasis ENDF/B-VI
die Punktdaten der Spaltspektren fir U-235 extrahiert und durch Integration tber frei wahl-
bare Energieintervalle in Gruppenform konvertiert. Die entsprechende Routine wurde in den
Transport- und Diffusionscode implementiert, um aus der spezifizierten Energiegruppen-
struktur die Gruppenspektren zu ermitteln.

Ein Beispiel hierfiir ist in Abbildung 6-28 fiir eine 20-Gruppenrechnung aufgefiihrt; der Uber-
sichtlichkeit halber wurde Uber die sechs Gruppen verzégerter Neutronen gemittelt. Zum
Vergleich ist das prompte Spektrum ebenfalls eingezeichnet: Deutlich ist zu erkennen, dal3
die prompten Neutronen im Mittel bei wesentlich hdheren Energien freigesetzt werden.

Mit Hilfe dieser Spektren kénnen nun auch die effektiven Anteile der verzdégerten Neutronen
gemal den in Anhang E dargestellten Beziehungen berechnet werden. Die Auswertung die-
ser komplizierten Berechnungsvorschriften setzt auRerdem noch die Kenntnis der adjun-
gierten Funktion voraus. Diese wird standardmaRig von den meisten Transportcodes, so
auch von DORT, berechnet. Der zeitabhangige Transportcode erlaubt es nun optional, nach
Bestimmung der kritischen Regelstabposition eine zusatzliche adjungierte Rechnung durch-
zufuhren und dann die Integrale Uber Raum, Winkel und Energie in Gleichung E-9 (Anhang

E) durch Summation Uber alle diskretisierten Variablen zu bestimmen.

Anzahl (thermischer) Prompte Lebens- Prompte Lebens- Effektiver Anteil ver-
Energiegruppen dauer (psec.) dauer (usec.), zo- zégerter Neutronen
nenweise (ﬂo‘3)
4(1) 4231 617,5 7,0341
11(3) 607,8 641,2 7,4534
12(4) 624.,9 645,0 7,4593
16(5) 628,1 650,6 7,4834
20(10) 656,2 659,8 7,5387
44(22) 660,7 660,3 7,5431

Tabelle 6-8: Punktkinetische Parameter fiir verschiedene Gruppenanzahlen; fiir die prompte Lebensdauer ist so-
wohl der globale Gruppenwert als auch der zusatzlich rAumlich gewichtete Wert angefuihrt.

Der effektive Gesamtanteil der verzdogerten Neutronen ist in Tabelle 6-8 fir verschiedene

Gruppenanzahlen angegeben wund ist gegeniber dem physikalischen Anteil von
£=6.834 10~ um etwa 10% erhéht. Die Variation mit einer Anzahl der Energiegruppen >10

ist dabei maximal 1%. Man beachte, dal3 die 4-Gruppenrechnung nicht in der Lage ist, diese

Werte zu reproduzieren, da hier faktisch alle Spaltneutronen in den obersten zwei Gruppen
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entstehen und nicht mehr sinnvoll zwischen verzégerten und prompten Neutronen unter-
schieden werden kann.

Zur Bestimmung des zweiten wichtigen punktkinetischen Parameters, der prompten Lebens-
dauer, bendtigt man gemaf Beziehung E-9 die inversen Neutronengeschwindigkeiten. Diese
werden bei der Querschnittserzeugung von XSDRNPM als tber das Berechnungsgebiet
fluB- und volumengemittelter globaler Gruppenwert errechnet; dies entspricht einer Regio-
nenwichtung (siehe Anhang B) liber das gesamte Reaktorvolumen. Wie in [DOD96] ange-
merkt, ist dies gerade bei der Verwendung weniger Energiegruppen keine gute Naherung, da
der Effekt des ,,Absorption Heating“ in der Nahe starker Absorber das energetische Spektrum

der Neutronen zu hohe-

ren Energien ver-

schiebt. Es ist also u.U. o 109_;

notwendig, die Neutro- g

nengeschwindigkeiten %‘l 108-5

nicht nur gruppenweise, g’

sondern zusatzlich auch % 107';

ortsaufgelost zu be- g %

trachten. Dies kann im g 10

Rahmen 'der normalen % 105-; Gruppengeschwindigkeit (238 Gruppen)
Querschnittserzeugung 2 —— Theoretische Geschwindigkeit (1/2mv?)
geschehen, indem man 10° 4

den verschiedenen 10* 10° 10% 10* 10° 10' 10° 10° 10° 10° 10° 10’
Materialzonen einer Energie (eV)

XSDRNPM-Rechnung Abbildung 6-29: Neutronengeschwindigkeiten in einer 238—Energie2gruppen-
syt darstellung; zum Vergleich ist die aus der kinetischen Energie 1/2mv” berech-
zusatzlich den von nete Geschwindigkeit zusatzlich angegeben.

SCALE4.4 bereitge-

stellten 1/v-Absorber (in sehr geringer Konzentration) beimischt. Dadurch bleibt das Fluf3-
spektrum im wesentlichen ungestort, die 1/v-Querschnitte kbnnen nun aber ebenso wie jeder
andere Materialguerschnitt auf wenige Gruppen kondensiert und zonengewichtet werden.
Normiert werden die Querschnitte dann anhand einer 238-Gruppenrechnung, in der raumli-
che Effekte keine Rolle spielen und die nichtrelativistische Neutronengeschwindigkeit geman
mv?/2 berechnet werden kann (siehe Abbildung 6-29).

Fur eine 4(1)-Gruppenrechnung sind die in 1D-XSDRNPM-Rechnungen ermittelten Ge-
schwindigkeiten fir die Gruppen 3 und 4 in Abbildung 6-30 dargestellt. Entsprechend dem
Kondensierungsschema wurden zwei separate Rechnungen mit Hafnium als Absorber bzw.
Beryllium als Innenmoderator durchgefiihrt. Zusatzlich eingezeichnet ist die von XSDRNPM

berechnete globale Gruppengeschwindigkeit. Sowohl in Gruppe 3 als auch in Gruppe 4 er-
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60

6,5010° - 7,0x10°
4 5
6,25x10° 0540
. | _ 6,0x10°
(2 6 (2] 1
g 6,00x10° Suppe . Byl 2 5500
o 1 ruppe s, bel _lum— eglon \U/ E G 4,B 1li Regi
= 575x10° Gruppe 3, Hafnium-Region = 5040 Giﬂ,‘i& Hgfr%/]i:j%nTREZ?(I)%n
5 o —— XSDRNPM-Gruppengeschwindigkeit 5 4,5x105—- —— XSDRNPM-Gruppengeschwindigkeit
S 550x10° S ]
'S 1 'S 4,0x107+
£ 6| £ E
5 5250 2 35x10°
()] 1 ] 4
O 500x10° O 30x0° H
47540 25d0°
—T T T T T T T T T T T T T T T T T T T 71 2,0)(105'|'|'|'|'|'|'|'|'|'|'|'|
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55
Radiale Position (cm) Radiale Position (cm)

Abbildung 6-30: Raumlich variable Gruppengeschwindigkeiten als Resultat von XSDRNPM-Rechnungen fir 4 Grup-

pen; links: Gruppe 3; rechts: Gruppe 4

kennt man deutlich die starke Uberhéhung in der Brennstoffzone und insbesondere in der
Hafniumregion. Dadurch variieren die Geschwindigkeiten in der thermischen Gruppe um na-
hezu einen Faktor drei. Es ist offensichtlich, daf3 die Verwendung der globalen Geschwindig-
keit in 4-Gruppendarstellung bei der Berechnung der prompten Lebensdauer zu erheblichen
Fehlern fuhren kann.

Geht man hingegen zu mehreren (>2) thermischen Gruppen Uber, andert sich dieses Bild
betrachtlich. Die Gruppengeschwindigkeiten variieren dann tber den gesamten Rechenbe-
reich nur noch um max. 20% (wobei sich die maximale Abweichung vor allem in direkter
Umgebung des Hafnium-Absorbers ergibt). Trotzdem wurde die optionale Verwendung orts-
aufgeloster Geschwindigkeiten in den zeitabh&ngigen Transportcode implementiert. Zur
Verfiigung gestellt werden mufd dann lediglich eine weitere Querschnittsbibliothek mit den
zonengewichteten 1/v-Querschnitten sowie eine Angabe, in welcher geometrischen Zone
welches 1/v-,Nuklid“ verwendet werden soll. Nach wie vor besteht natirlich auch die Még-
lichkeit, globale Gruppengeschwindigkeiten zu verwenden. In den im nachsten Kapitel disku-
tierten Transientenanalysen werden sowohl globale als auch zonenaufgeloste Geschwindig-
keiten verwendet. Wahrend bei prompt kritischen Transienten durchaus signifikante Unter-
schiede zwischen diesen beiden Verfahrensweisen auftreten, ist der Effekt fur verzogert kriti-
sche Falle vernachlassigbar.

Berechnet man schlieZlich die prompten Lebensdauern mittels der globalen bzw. ortsaufge-
I6sten Geschwindigkeiten, ergeben sich die in Tabelle 6-8 eingetragenen Werte. Wahrend
die Nutzung der globalen Werte bei Kondensierung auf 11 Gruppen immerhin in Abweichun-
gen von etwa 10% resultiert, reduziert sich diese Differenz auf etwa 3% flr die zonenge-
wichteten Geschwindigkeiten. Die prompte Lebensdauer von 660 ps (in sehr guter Uberein-
stimmung mit [BON98])) ist groR verglichen mit konventionellen Leichtwasserreaktoren (etwa

60 ps); dies hangt zusammen mit dem relativ langen Zeitraum, den die Neutronen im Mittel
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wahrend der Thermalisierung im Moderatortank verbringen, bevor sie in den Kern zurtickdif-
fundieren und dort erneut eine Spaltung auslosen.

Die in Tabelle 6-8 angefuihrten Parameter gelten durchweg fir den kritischen Zustand; vari-
iert man die Steuerstabposition, so &ndern sich auch deren Werte. Fir die prompte Lebens-
dauer sieht man dies wie folgt ein: bei weit ausgefahrenem Regelstab, d.h. einem vorwie-
gend durch Beryllium moderierten Kern, werden sich im Mittel mehr Neutronen im Kern auf-
halten und bevorzugt im Beryllium statt im Schwerwasser moderiert werden. Durch die
raumliche Nahe des Berylliums zum Brennstoff wird dann auch der Zeitraum bis zur erneu-
ten Absorption, d.h. die Lebensdauer signifikant geringer sein. Ahnlich tiberlegt man sich fur
den effektiven Anteil verzégerter Neutronen, dal3 der ,Vorteil“ der verzégerten Neutronen, bei
niedrigeren Energien freigesetzt werden, um so mehr ins Gewicht fallt, je geringer die
Chance der prompten Neutronen ist, dem Resonanzeinfang zu entkommen. Dies ist aber ge-
rade dann der Fall, wenn im Mittel mdglichst wenig Neutronen im Schwerwasser moderiert
werden, d.h. bei weit ausgefahrenem Steuerstab. Dann verschiebt sich namlich die Neutro-
nendichte in Richtung Kern; wirden hingegen alle Neutronen im Schwerwasser moderiert
werden, so hatten prompte und verzogerte Neutronen die gleiche Chance, eine Kernspaltung

hervorzurufen, und es galte Bg; = B . Die entsprechenden Verlaufe der punktkinetischen Pa-

rameter sind in Abbildung 6-31 gezeigt.
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nete Rolle spielt, Abbildung 6-31: Abhangigkeit der punktkinetischen Parameter von der Steuerstabposi-
wird er in prompt ton

kritischen Transienten bestimmend. Um daher dem Einflul3 der Einbauten auf die Kinetik des
Reaktors zumindest annahernd Rechnung zu tragen, wurde versucht, durch Beimischung
von Strukturmaterial und einer entsprechenden Verdiunnung des Schwerwassers (um die

Vakuumbereiche in den Strahlrohren zu simulieren) die Lebensdauer von 660 auf 390 ps zu
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reduzieren. Orientiert man sich an [ROH90], so erreicht man mit einer Beimischung von
1.3% Aluminium und einer Verdiinnung des Moderators um 10% (fur das gesamte Schwer-

wasservolumen aufRerhalb des Zylinders mit r=25 cm) tatsachlich einen Wert von A =387 1s.

6.4 Zusammenfassung

Durch stationare Analysen des FRM-II erhalt man bereits wesentliche Hinweise fir die Fest-
legung der Parameter in gekoppelten, zeitabhédngigen Berechnungen. So konnte gezeigt
werden, dal3 bei geeigneter Aufbereitung der Wirkungsquerschnitte flr eine Energiegrup-
penanzahl von 12-16 Gruppen (mit 3-5 thermischen Gruppen) und eine recht niedrige Qua-
draturordnung (P:S,) die Flisse, Leistungsverteilungen und Eigenwerte des FRM-II mit aus-
reichender Genauigkeit berechnet werden kénnen. Mit diesen Vorgaben wurden umfangrei-
che Querschnittsbibliotheken erstellt, die den thermohydraulischen Zustand des Kerns ab-
deckend erfassen. Diese Bibliotheken wurden benutzt, um Reaktivitatskoeffizienten und
punktkinetische Parameter fur Vergleichsrechnungen zu ermitteln.

Ferner wurde die Modellierung der Steuerstabstellung durch stationare Rechnungen Uber-
pruft. Fir die Transientenanalyse ist es von grof3er Bedeutung, dald dieses Regelelement so
exakt wie moglich erfal3t wird. Die beste Beschreibung wird mit einer dynamischen Anpas-
sung der Maschenweiten erreicht.

Die Diffusionsnédherung wurde mit den Ergebnissen von Transportrechnungen verglichen. Je
nach Aufbereitung der Gruppendiffusionskonstanten erreicht man gute Ubereinstimmung von
Diffusions- und Transportresultaten entweder fur die Reaktoreigenwerte oder fir die Lei-
stungsverteilungen. So ergeben sich fur die diagonale Diffusionsnaherung zwar Abweichun-
gen von ca. 1,5-2% im effektiven Multiplikationsfaktor, die Leistungsverteilungen im Brenn-
stoff sind aber tber weite Teile des Kerns in guter Ubereinstimmung. GroRere Abweichun-
gen findet man lediglich in den schnellen Flissen, insbesondere in der direkten Umgebung
des Brennstoffs und des Regelstabs.

Zusammenfassend laft sich festhalten, dal3 sowohl die erzeugten Querschnitte als auch die
geometrische Modellierung des FRM-II durch stationare Rechnungen grindlich Gberprift

wurden, um sie in Transientenrechungen einzusetzen.
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Fur eine realistische Beschreibung von Stérfallszenarien des FRM-II ist es unerlafilich, ne-
ben den neutronenkinetischen Prozessen im Kern auch die Thermofluiddynamik der Kihl-
mittelstromung und die daraus resultierenden Ruckwirkungseffekte angemessen zu erfas-
sen. Die Kopplung des zeitabhangigen Neutronentransportprogramms mit dem an der GRS
entwickelten Thermohydraulikcode ATHLET ist Gegenstand des vorliegenden Kapitels. Dar-
gestellt wird zunachst das allgemeine Ablaufschema einer gekoppelten, zeitabhdngigen
Rechnung und die in beiden Codes notwendigen programmtechnischen Erweiterungen. An-
schlieRend wird die Abbildung der fluiddynamischen Verhéltnisse des FRM-II-Kerns auf ein
geeignetes ATHLET-Modell beschrieben und die thermohydraulischen Besonderheiten des
Systems aufgezeigt, wobei insbesondere auf das bei Forschungsreaktoren wichtige Phano-
men der Stromungsinstabilitaten eingegangen wird.

Mit dem gekoppelten Programmodell wird dann der stationare Betriebszustand des Reaktors
im Detail dargestellt; dieser dient stets als Ausgangspunkt fir Transientenberechnungen,

denen das anschlieRende Kapitel 8 gewidmet ist.

7.1 Berechnungsschema der gekoppelten Analysen

Fur gekoppelte Transientenanalysen hat es sich als sinnvoll erwiesen, das gesamte Trans-
port- bzw. Diffusionsprogramm als Unterroutine des ATHLET-Codes zu implementieren. Dies
hat den grof3en Vorteil, dal? dem Anwender die gesamte ATHLET-Anwenderumgebung samt
grafischer Visualisierungswerkzeuge und ,Post-Processing“-Tools zur Verfiigung steht. Die
Routinen zur Einbindung einer mehrdimensionalen Neutronenkinetik in ATHLET wurden be-
reits zu einem friheren Zeitpunkt fur den Code QUABOX/CUBBOX entwickelt [LAN9G,
LAN98] und konnten mit geringfligigen Modifikationen Glbernommen werden. Erganzt werden
mufdten lediglich die Eingabefelder im ATHLET-Input sowie Programmteile fir den Daten-
austausch zwischen Neutronenkinetik und Thermohydraulik.

Eine Ubersicht uber das Berechnungsschema des vollstandigen Programmsystems gibt
Abbildung 7-1. Jede Analyse beginnt mit einer Startrechnung, in der der stationéare System-
zustand iterativ aus Thermohydraulik und Neutronenkinetik ermittelt wird und dann als Aus-
gangszustand fur die Transientenberechnung dient. Die Berechnungen innerhalb eines tran-

sienten Zeitschritts gliedern sich dann zunachst in zwei separate Datenstrome:
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Abbildung 7-1: Ablaufschema der gekoppelten Analysen im DORT/ATHLET-Programmodell
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Im linken Ast in Abbildung 7-1 findet die Vorbereitung der Transport-/Diffusionsrechnung
statt, d.h. die Neuberechnung der Geometrie sowie die Erstellung von FluRabschatzung und
Quellterm (siehe Kapitel 5), wahrend die rechte Seite die fir die Kopplung relevanten
Schritte zeigt, d.h. den Datenaustausch zwischen ATHLET, Neutronenkinetik und Wirkungs-
guerschnittsmodul sowie die Erstellung der Querschnitte. Die darauf folgenden eigentlichen
neutronenkinetischen Berechnungen (Diskrete-Ordinaten-Rechnung, Erstellung neuer Re-
aktorperioden, Ermittlung der Vorlauferkonzentrationen usw.) sind bereits in Kapitel 5 aus-
fahrlich diskutiert worden. In jedem Zeitschritt erfolgt schlieBlich die Ubergabe der ermittelten
nuklearen Leistungsverteilung an ATHLET und die thermofluiddynamische Berechnung. Die
rechenzeitintensiven Programmteile sind im Bild grau hinterlegt.

In der stationaren Startrechnung wird dem Code ATHLET zur Verbesserung der Konvergenz
bereits im Eingabedatensatz ein ungefahres Leistungsprofil des betrachteten Systems mit-
geteilt, das z.B. aus vorab durchgefiihrten stationdren Auslegungsrechnungen stammen
kann. So kann ATHLET bereits eine erste Abschéatzung der thermohydraulischen Verhalt-
nisse im Reaktorkern ermitteln. Die fir die Neutronenkinetik wesentlichen GrolRen KudhImit-
teltemperatur, KihImitteldichte und Brennstofftemperatur werden dann weitergereicht an das
Modul zur Bestimmung der Wirkungsquerschnitte, das bei Programmstart die Basisbibliothe-
ken einliest und die zur Interpolation notwendigen Polynomfunktionen (siehe Anhang D) er-
rechnet. FiUr den aktuellen Systemzustand wird nun die entsprechende Querschnittsbiblio-
thek erstellt und an den Transportcode weitergegeben, der damit eine Kiritikalitatsrechnung
durchfuhrt. Der resultierende Reaktoreigenwert wird i.allg. ungleich eins sein, d.h. der Reak-
tor ist nicht genau kritisch, wie es beim Start einer Transiente erwinscht ware. Nach einer
entsprechenden Korrektur der Steuerstabposition wird die ermittelte Leistungsdichte an
ATHLET zurtickgegeben, der daraufhin eine ,verbesserte" Berechnung des Systemzustands
durchfuhrt. Dieser Prozel3 wird mehrfach durchlaufen; erst wenn der effektive Multiplikati-
onsfaktor hinreichend nahe bei eins liegt, wird eine Steuerstabsuche gestartet, die versucht,
die exakt kritische Position des Regelstabs zu ermitteln. Es hat sich gezeigt, daf diese Su-
che bereits nach der zweiten Iteration zwischen Neutronenkinetik und Thermohydraulik be-
gonnen werden kann. Danach liegen sowohl die thermohydraulischen Zustandsvariablen des
Systems als auch der effektive Multiplikationsfaktor, die Neutronenflisse und die Leistungs-
dichte im konvergierten Zustand vor. Es sei hier ausdrticklich betont, daf3 eine gute Konver-

genz dieser Startrechnung Voraussetzung fir die Transientenanalyse ist. Im Anfangszustand
wird der Eigenwert auf 1.0+1078, die Gruppenfliisse auf besser als 501077 und die Spalt-

bzw. Leistungsdichte auf mindestens 51078 konvergiert. Aus der Spaltdichte kann dann
auch die stationare Konzentration der Vorlaufer bestimmt werden. Zur korrekten Bestimmung
der Leistungsdichte, des Eigenwerts und der Vorlauferanteile ist es ferner wesentlich, dafld

die verzogerten Spektren bereits in der stationaren Rechnung explizit beriicksichtigt werden.
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Der Zustand des Reaktors wird nun mit einer sog. Nulltransiente, d.h. einer zeitabhangigen
Rechnung ohne Anderung des Systemzustandes, ,getestet’. Tatsachlich ist der Ubergang
von der stationdren Rechnung in den zeitabhangigen Berechnungsmodus ein kritischer Zeit-
punkt wahrend der Transientenanalyse: mathematisch gesehen wird die Berechnungsvor-
schrift von einem homogenen Eigenwertproblem in ein inhomogenes Problem mit dem

Quellterm (J/vAt)(// umformuliert, der totale Querschnitt und das Spaltspektrum werden (ins-

besondere bei kleinen anfanglichen Zeitschritten) u.U. drastisch modifiziert. Trotzdem muf3
die Teilchenzahlbilanz im System genau erhalten bleiben. Bei der Entwicklung des transien-
ten Transportcodes wurde daher streng darauf geachtet, dal3 das System wahrend der Null-
transiente seinen Zustand weitestgehend beibehélt. Folgerichtig sind die innerhalb dieses
Zeitraums ermittelten globalen Reaktorperioden « i.allg. sehr grof3: bei einer Rechnung

ohne Ruckwirkungen, d.h. mit dem Transportprogramm allein, erreicht man Werte von

w=10%s und mehr; dies entspricht Reaktorperioden von mehreren Jahren. Im gekoppelten

Modell wird dieser Betrag aufgrund der gegenseitigen Beeinflussung von Neutronenkinetik

und ATHLET auf w=10%s reduziert; verglichen mit den Zeitskalen, auf denen die Transien-
tenanalysen durchgefuhrt werden (bis zu 100 Sekunden) ist ein solcher Wert jedoch ausrei-
chend.

Nach Ablauf der Nulltransiente (Ublicherweise 10 Sekunden Problemzeit, in denen sich die
Leistung des Reaktors i.allg. um weniger als 10 Watt bei Nennleistung andert) wird der ei-
gentliche transiente Vorgang ausgeldst. Dies kann z.B. geschehen durch Verfahren des
Steuerstabs, durch Reduktion des Kuhlmitteldurchsatzes oder durch Verdnderung der Ein-
trittstemperatur des Kuhlmittels. Es sollte darauf geachtet werden, dal3 ggf. per Eingabe die
maximale Zeitschrittweite unmittelbar vor diesem Zeitpunkt stark reduziert wird, da es sonst
geschehen kann, dal3 der Code mit den wahrend der Nulltransienten errechneten (naturge-
malf3 gro3en) Zeitschritten versucht, in den instationdren Zustand ,hinein“ zu rechnen.

Findet wahrend der Transiente eine Steuerstabbewegung statt, so ist ggf. das Gitter der
Neutronenkinetik neu zu berechnen und die in Abschnitt 6.3.5 erlauterte Anpassung der
FluRwerte des vergangenen Zeitschrittes an das neue Maschengitter vorzunehmen. Erst
nach dieser Interpolationsprozedur wird eine Kopie der Flisse und Momente angelegt, die

dann mit (1/vAt) skaliert werden. Diese stehen dann nach Aufaddierung der Vorlauferterme

(siehe Abschnitt 4.5) als Quellterm zur Verfigung. Die Originalfliisse werden hingegen mit
Hilfe der im letzten Zeitschritt ermittelten Reaktorperioden zum nachsten Zeitschritt extrapo-
liert (siehe Abschnitt 5.5) und nach Konvertierung in Momentenform dem Transportcode als
FluRschatzung tbergeben.

Die zweite wesentliche Aufgabe innerhalb eines Zeitschrittes ist die dem Systemzustand an-
gemessene Aufbereitung der Wirkungsquerschnitte, die als separater Datenstrom in

Abbildung 7-1 angedeutet ist. Zur Darstellung der Riuckwirkungseffekte werden im gekop-
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Brennstoff hoher
Dichte

\Brennstoffreie

7Randzonen

\Brennstoff niedriger
Dichte

Neutronenkinetikgitter ATHLET-Gitter Gitter fur Feedbackeffekte
32x82 32 x 28 6x18

Abbildung 7-2: Die im gekoppelten Programmodell verwendeten Gitter. Links: das von Transport-
und Diffusionscode verwendete Neutronenkinetikgitter; Mitte: die vom ATHLET-Code verwendete
Nodalisierung; rechts: die Einteilung des FRM-II-Brennstoffbereichs in Material- bzw. Rickwir-
kungszonen mit jeweils individuellen Querschnittssatzen.

pelten Codesystem insgesamt drei verschiedene Maschengitter zur Beschreibung der Mate-
rialregionen verwendet, in denen variable Querschnitte generiert werden sollen. Wie bereits
in Abschnitt 6.2.4 beschrieben, wird fir den FRM-II nur der Brennstoffbereich samt dem obe-
ren und unteren Plenum einer solchen Behandlung unterzogen.

In Abbildung 7-2 sind diese Gitter veranschaulicht; die Brennstoffbereiche hoher und niedri-
ger Dichte sind rot bzw. gelb hinterlegt. Ferner werden auch die brennstofffreien Randberei-
che (im Bild grau) in die Simulation mit einbezogen.

Auf dem feinen Neutronenkinetikgitter wird die lokale Leistungdichte berechnet, die dann auf
das wesentlich grobere ATHLET-Gitter projiziert werden muf3. Der Code ist so flexibel pro-
grammiert, dal3 die Gittereinteilungen nicht miteinander Ubereinstimmen mussen; ggf. kann
tber mehrere oder auch nur tber Teilmaschen gemittelt werden. Die auf dem ATHLET-Gitter
bestimmten thermohydraulischen Parameter miissen dann zur Ubergabe an das Wirkungs-
querschnittsmodul wiederum Uber gré3ere Materialbereiche zusammengefal3t und volumen-
gewichtet werden. Diese Regionen sind im rechten Gitter erkennbar; ihre Zahl wurde relativ
gering gewahlt, um den Aufwand fur die Speicherung und Interpolation der Querschnitte in
einem ertraglichen Mafd zu halten, da jeder dieser Zonen ein individueller, separater Quer-
schnittssatz zugewiesen werden muf3. Die Einteilung dieser verschiedenen ,Rickwirkungs-
zonen" mufld im Gegensatz zum ATHLET-Gitter eine echte Vergréberung des Neutronenki-
netikgitters sein, um den einzelnen Feinmaschen eindeutig die entsprechenden Materialien

bzw. Querschnitte zuweisen zu kénnen.
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Obwohl im obigen Bild scheinbar alle Gitter dieselbe rdumliche Ausdehnung besitzen, soll
hier nicht unerwahnt bleiben, dal3 das ATHLET-Gitter sich nicht wie die anderen beiden Git-
ter radial Uber den rdumlich homogenisierten Brennstoffbereich erstreckt, sondern statt des-
sen eine Darstellung eines der 113 evolventenformig gekrimmten Kuhlkanale reprasentiert
und daher in radialer Richtung groRere Ausmalfie (~7 cm) besitzt. Dies erschwert zusatzlich
die Projektion der Leistungsdichte auf die ATHLET-Maschen und wird im folgenden Ab-

schnitt ndher erlautert.

7.2 Modellierung des Reaktorkerns mit ATHLET

Zur Vervollstandigung des gekoppelten Modells ist es notwendig, den aktiven Teil des Re-
aktorkerns in ATHLET zu modellieren. Aufgrund der Rotationssymmetrie ist es ausreichend,
lediglich einen der insgesamt 113 Kihlkanéle abzubilden. Hierzu wurde ein Modell mit ein-
dimensionalen Parallelkanalen gewahlt, in die der Kihlspalt entlang der durch die Brenn-
stoffplatten vorgegebenen Richtung eingeteilt wird.

Die verwendete Geometrie ist in Abbildung 7-3 dargestellt. Der etwa 7 cm breite Kuhlkanal
wurde in 32 Unterkandle eingeteilt, und zwar so, daf3 die Kanalbegrenzungen stets senkrecht
zu den Brennstoffplatten orientiert sind. Die Randkanéle 1 und 32 liegen grof3tenteils inner-
halb der brennstoffreien Randzone und sind daher nur schwach beheizt, der Dichtesprung
befindet sich in den Unter- € Radile Masche de

kanalen 21 und 22. Obwohl Neutronenkinetik

nicht zwingend erforderlich,
fallen in diesem Modell die
Zentren der 32 Kanéle mit
den Mittelpunkten der Neu- Brennstoffplatte

(konkav)
tronenkinetikmaschen  zu-

Brennstoffplatte

Brennstoffplatte (konkav)

(konvex)

sammen. Bei der Ubertra-
gung der nodalen Leistun- Bre?ffﬁ?,gg')atte
gen an ATHLET und der

Rickgabe der thermohy- ™ Kihlkanal

Begrenzungen Maschenmittel-

draulischen Parameter an punkt
die Neutronenkinetik sind
nun einige  wesentliche
Punkte zu beachten, die mit
der Evolventenform der
Brennstoffplatten  zusam- Abbildung 7-3: Definition der Kiihlkanéle im ATHLET-Modell

menh&angen und deren Vernachlassigung zu erheblichen Fehlern fihren kann:
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¢ Durch die Wahl der Kanalbegrenzungen sind die Unterkanéle keine echten Rechteckka-
nale, sondern haben eine gekriimmte Trapezform (siehe Abbildung 7-3 rechts), wobei die
Differenz der beiden Seitenléangen fir einige Kanéle bis zu 10% betragen kann. Es ist
daher notwendig, eine Unterscheidung in konvexe und konkave Platte hinsichtlich des
Wasserspalts vorzunehmen. Die Beheizung der beiden Seiten wird dadurch unterschied-
lich sein.

« Die von der Neutronenkinetik durchgefiihrte Leistungsberechnung bezieht sich immer auf
das rotationssymmetrische, homogenisierte Brennstoffgemisch. Die Leistung wird aber
tatsachlich nicht in diesem Gemisch, sondern ausschlie3lich im uranhaltigen Anteil der
Brennstoffplatten freigesetzt, der nur ca. 16% des aktiven Kernbereichs beansprucht; es
mufd also vorweg eine Skalierung der Leistung um diesen Faktor erfolgen. Aufgrund der
Periodizitdt des FRM-II-Brennstoffgitters darf in die Berechnung der nodalen Leistung
aulRerdem nur der Wert der halben konvexen/konkaven Brennstoffplatte einfliel3en.

* Die Definition der Unterkanale deckt sich geometrisch nicht mit der Definition der radialen
Maschen der Neutronenkinetik, wie in Abbildung 7-3 ersichtlich, obwohl die Mittelpunkte
jeweils zusammenfallen. Die konvexen und konkaven Seiten der Unterkanale werden
daher immer auch von den neutronenkinetischen Nachbarmaschen ,mitbeheizt”, wobei
die konvexe Seite Beitrage von der radial weiter innen liegenden, die konkave Seite hin-
gegen von der radial auf3en angrenzenden Masche erhélt. Diese Tatsache bewirkt insbe-
sondere Unterschiede in der Nahe des Dichtesprungs und in den Kanalen nahe am Rand
des Brennstoffbereichs. So liegt z.B. die konkave Seite von Unterkanal 31 bereits im
brennstofffreien Randbereich, die konvexe Seite dagegen wird noch beheizt. Eine Uber-
tragung der 32 radialen Leistungsdichten auf die entsprechenden Unterkandle erfordert
also die beschriebenen Korrekturen.

Es ist daher erforderlich, die Schnittpunkte der Evolventen mit den konzentrischen Kreisrin-

gen der Neutronenkinetik zu bestimmen und eine eindeutige Zuordnung der entsprechenden

Volumina und der Leistungen an die konvexe und konkave Seite der Unterkanéle vorzuneh-

men. Diese Berechnungen werden bei Start des gekoppelten Programmsystems durchge-

fuhrt und die jeweils anteiligen Faktoren bestimmt, mit denen eine radiale Masche sich an
verschiedenen Kihlkanalen ,beteiligt‘. Dabei wird zunéchst explizit zwischen konvexer und
konkaver Geometrie unterschieden. Da aber in ATHLET die Definition eines Kiihlkanals mit
unterschiedlich beheizten Seiten sehr kompliziert ist, wird anschlieBend der Mittelwert aus
beiden GroRen gebildet und an ATHLET Ubergeben. Durch diese Vereinfachung wird tber
weite Bereiche die tatséchlich an der konvexen Platte auftretende Warmestromdichte um ei-
nige Prozent unterschéatzt, wahrend die auf der konkaven Seite Uberhoht ist; der Gesamt-
warmeeintrag ins Kuhlmittel, der von der Beheizung durch beide Kanalseiten stammt, wird

jedoch auf jeden Fall korrekt wiedergegeben.
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In Abbildung 7-4 sind die aus dieser Umrechnung resultierenden (hier axial Uber den ge-
samten Kern gemittelten) Warmestromdichten fur die konvexen und konkaven Plattenseiten
der 32 Unterkandale dargestellt, aufgetragen jeweils Uber die zentrale Lange des Kihlspalts,
die in Abbildung 7-3 rechts durch die gestrichelte Linie angedeutet ist. Man erkennt deutlich
die gegenseitige Verschiebung der beiden Profile zueinander. Diese Verschiebung bewirkt
eine ,Verschmierung“ des an ATHLET Ubergebenen Mittelwerts, der ebenfalls in Abbildung
7-4 eingezeichnet ist, so dal3 die Leistungsspitzen, die sich am Dichtesprung sowie am Au-

Benrand des Kerns befinden, bis zu einem gewissen Grad abgebaut werden.
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Abbildung 7-4: : Axiale gemittelte Leistungs- bzw. Warmestromdichte fir konvexe und kon-
kave Seite sowie deren Mittelwert, aufgetragen Uber der Zentrallinie des Kuhlkanals

Diese Verschmierung wird besonders augenscheinlich, wenn man die von der Neutronenki-
netik ermittelte Leistungsdichte direkt in eine radiale Warmestromdichte umrechnet, ohne die
oben genannten Korrekturen durchzufuhren. Ein Vergleich der unkorrigierten Wéarmestrom-
dichte mit der korrigierten Form zeigt Abbildung 7-5; neben einem Abbau der Leistungsspitz-
en wird auch das gesamte Profil etwas in der Breite gedehnt, so daf} nun auch die Rander
des Brennstoffbereichs Leistung empfangen, die bei einer direkten radialen Ubertragung leis-
tungslos geblieben waren. Au3erdem verschiebt sich der sog. ,Heil3kanal* weiter ins Kernin-
nere; in diesem Fall ist es der Kanal 28, der in dem in Abbildung 7-5 dargestellten (axial tber

den Kern gemittelten) Profil den grof3ten Warmeeintrag erfahrt.



7.2 Modellierung des Reaktorkerns mit ATHLET 159

350+

Unkorrigierte radiale Warmestromdichte

300 - Korrigiertes Profil

N

a

o
1

N

o

o
1

150 -

100 -

Warmestromdichte (W/cn?)

a
o
1

o 1 2 3 4 5 & 7
Kihlkanalbreite (cm)

Abbildung 7-5: Aus der Neutronenkinetik direkt ermittelte Warmestromdichte im
Vergleich mit der korrigierten Form

An dieser Stelle muf3 auf eine der wesentlichen Schwéchen des thermohydraulischen Mo-
dells hingewiesen werden. Da die Modellierung in ATHLET grundsatzlich eindimensional ist,
kann transversale Warmeleitung entlang der Oberflache der Brennstoffplatten weder in
axialer noch in radialer Richtung erfal3t werden; berechnet wird lediglich der eindimensionale
Warmetbergang vom Inneren der Brennstoffplatte an das Kihimittel. Die an ATHLET Uber-
gebene Leistung wird also direkt in eine Warmestromdichte umgewandelt. Tatsachlich fuhrt
aber die transversale Warmeleitung zu einem verstarkten Abbau der Leistungsspitzen; da
die Leistungs- und damit Temperaturgradienten gerade am Kernaul3enrand und an der
HeilRstelle am groRten sind, ist hier mit einer besonders starken Verringerung zu rechnen.
Fur den stationaren Fall sind im Sicherheitsbericht [SIE93] Berechnungen mit einem 3D-
Warmeleitungsmodul durchgefiihrt worden; dabei stellte sich heraus, daf? die Bertcksichti-
gung dieses Effekts die Position des Heil3kanals in die Nahe des Dichtesprungs verschiebt.
Die Implementierung eines mehrdimensionalen Warmeleitungsmodells in ATHLET ist jedoch
nur sehr schwer zu realisieren und wirde insbesondere in Transientenanalysen einen erheb-
lichen zusatzlichen Rechenaufwand bedeuten. Die in dieser Arbeit verwendete Vorgehens-
weise ist jedoch auf jeden Fall konservativ, da die Warmestromdichte durch Vernachlassi-
gung der transversalen Warmeleitung an den kritischen Stellen zu hoch eingeschéatzt wird.
Man muf3 lediglich berticksichtigen, dald die Position des HeiRkanals u.U. nicht korrekt ist;
wie in [SIE93] gezeigt wird, bewegen sich die Warmestromdifferenzen zwischen den Kana-
len am Kernauf3enrand und den am Dichtesprung befindlichen im Bereich einiger Prozent;
dagegen wird die Warmestromdichte des in dieser Arbeit ermittelten Heil3kanals 28 um etwa
6% hoher eingeschétzt als die des Kanals 21 am Dichtesprung.
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Die Aufteilung der 32 Unterkanale in Stromungsrichtung erfolgt in insgesamt 28 axiale
Nodes; &hnlich wie in der Neutronenkinetik wurde auch hier darauf geachtet, am oberen und
unteren Kernende eine etwas feinere Mascheneinteilung zu wahlen, um die Leistungs- und
Temperaturspitzen genau zu erfassen. Diese Einteilung ist in Abbildung 7-2 Mitte recht deut-
lich zu erkennen. Um Druckausgleich zwischen den 32 Parallelkandlen herzustellen und da-
mit einen einheitlichen Druckabfall Gber den Kern zu gewahrleisten, bietet ATHLET die Op-
tion, die verschiedenen axialen Maschen durch sog. ,,Cross Connections” zu verknipfen,
Uber die dann ein Queraustausch des Fluids stattfinden kann. Dies ist die einzige Moglichkeit
in ATHLET, ein System aus 1D-Parallelkandlen zumindest quasi-zweidimensional zu be-
schreiben.

Bei der Ruckprojektion der thermohydraulischen Parameter auf die ,,RUckwirkungszonen* zur
Bestimmung der Wirkungsquerschnitte wurde umgekehrt vorgegangen wie oben fir die Um-
rechnung der Leistung von Radial- auf Evolventengeometrie. Auch hier muf3 beachtet wer-
den, daf} die Ruckwirkungszonen nicht deckungsgleich sind mit den ATHLET-Unterkanélen;
aufgrund der wesentlich gréberen Einteilung in nur 6x18 Zonen sind allerdings etwaige ,Ver-

schmierungs*“-Effekte durch die Mittelung Uber mehrere Unterkanéle gering.

7.3 Thermohydraulische Besonderheiten des FRM-II-Kerns

Der Reaktorkern des FRM-II weist hinsichtlich der Thermofluiddynamik einige Besonderhei-
ten auf, die ihn von Druck- oder Siedewasserreaktoren wesentlich unterscheiden und die im
Folgenden kurz kommentiert werden sollen.

Die Kuhlmittelstromung im Kern ist charakterisiert durch sehr hohe Kihlmittelgeschwindig-
keiten (~17 m/s), einen niedrigen Systemdruck (~2-11 bar) und durch eine starke Unterkuh-
lung von etwa 140 K am Kerneintritt und 70 K am Kernaustritt. Darlber hinaus sind die pa-
rallelen Kihlkandle des FRM-II mit 2,2 mm recht schmal und werden auf ihrer gesamten
Lange (700 mm) stark und sehr ungleichméRig beheizt.

Wahrend bei den fir Leistungsreaktoren typischen Systemdricken und Kuhlmittelgeschwin-
digkeiten die kritische Heizflachenbelastung (DNB bei Druckwasserreaktoren, ,Dryout” bei
Siedewasserreaktoren) das Kriterium bei der Auslegung darstellt, wird fur Hochflu3-For-
schungsreaktoren das Einsetzen der Stromungsinstabilitat als Auslegungskriterium gewabhilt.
Fur schwach- oder unbeheizte Systeme ist der Druckabfall in einem Fluidkanal eine monoton
steigende, i.allg. quadratische Funktion des Durchsatzes. In stark beheizten Systemen kann
es hingegen bei Unterschreitung eines bestimmten Massenstroms (oder &quivalent dazu, bei
Uberschreitung einer gewissen Warmestromdichte) zu signifikanter Verdampfung und Aus-
bildung einer Zweiphasenstromung kommen, die trotz sinkenden Durchsatzes zu einer Er-

hohung des Druckverlustes Uber die Kanallange fihrt. Diese Druckverluste werden durch die
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hohen Reibungs- und Beschleunigungsanteile der Zweiphasenstromung bewirkt, welche die
der einphasigen Strémung weit Ubersteigen.

In Versuchen wurde gezeigt [MOR91], dal3 die thermohydraulische Instabilitat bei niedrigen
Systemdriicken (<20 bar) bereits weit unterhalb der Sattigungstemperatur des Fluids im sog.
unterkihlten Siedebereich auftreten kann. Diese Situation ist auch fir den FRM-II gegeben,
da die Plattentemperaturen in Storfallsituationen durchaus die Sattigungstemperatur des
KuhImittels Ubersteigen kénnen und es dann u.U. zu lokaler Dampfblasenbildung kommit.
Steigt die Warmestromdichte Uber einen kritischen Wert (OFI="Onset of Flow Instability*), so
beginnen sich die Dampfblasen von der Wand abzulésen und es kann zur Kihlkanalblok-
kade mit anschlieBender Beschadigung der Kanalwande kommen: Der Durchsatz geht stark
zurlck und wird zweiphasig, der Warmeutbergang verschlechtert sich drastisch und die kriti-
sche Heizflachenbelastung wird Uberschritten. Solche Situationen sind unbedingt zu ver-
meiden, und es ist zu zeigen, dalR der Reaktor unter allen denkbaren Stdrfallbedingungen
stets sicher unterhalb des OFI-Kriteriums verbleibt.

Die numerische Simulation der Zweiphasenstromung im unterkihlten Siedebereich erfolgt
mit einer Reihe empirischer Korrelationen, die jedoch meist nur fir sehr eingeschrankte Pa-
rameterbereiche glltig sind. Darliber hinaus ist auch die experimentelle Datenbasis nicht be-
sonders breit und teilweise widerspruchlich, so daf} sich eine Anpassung der numerischen
Beziehungen an Versuchsergebnisse sehr schwierig gestaltet.

Als sichere, wenn auch sehr konservative Auslegungsgrenze gilt das sog. 77 -Kriterium, das
einen Sicherheitsabstand zum Einsetzen von Stromungsinstabilitaten vorhersagt und auch
bei der Auslegung des FRM-II angewendet wurde. Der sog. Blasenabloseparameter 7, der

das mit Stromungsinstabilitaten korrelierte Abloésen der Dampfblasen von einer beheizten

Flache beschreibt, ist zunachst durch die folgende Beziehung definiert:

(TS‘T_F)@F
Q

n= (7-1)

mit der Sattigungstemperatur Tg, der lokalen Fluidtemperatur Tg (jeweils in K), der Fluidge-

schwindigkeit vg (in cm/s) und der Warmestromdichte Q (in W/cm?). Das Minimum dieses
lokal definierten Ausdrucks darf einen bestimmten, empirisch zu bestimmenden Grenzwert
nicht unterschreiten.

Aus zahlreichen Experimenten, die sich mit der Ermittlung der Stabilitdtsgrenzen einer unter-

kuhlten Stromung befassen, konnte 17 als eine Funktion der Kihimittelgeschwindigkeit durch

eine ,Least Square“-Anpassung an die Mel3ergebnisse abgeleitet werden [MOR91]:
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Ny =21.3+0.008 v g [/7] =em®K/J o =876cm3 KA. (7-2)
o bezeichnet hier die Standardabweichung, die aufgrund der stark streuenden MeRwerte
sehr groB ist. Fur die Auslegung einer kerntechnischen Anlage muf3 77, nach dem 95/95-

Kriterium der thermohydraulischen Auslegungsgrundséatze (d.h. mit 95% Sicherheit mussen
Stromungsinstabilitdten fir 95% aller Kanéle ausgeschlossen werden kdénnen) um 1,790

angehoben werden [KTA80]. Daraus folgt:

Na=37.0+0008VE . (7-3)

Die Sicherheit gegen Stromungsinstabilitaten lafit sich nun definieren durch [SIE93]:

(Ts-Te )W
s =1 = Q , (7-4)
v 21.3+0.008 vg
wobei dann S; stets grof3er sein muf3 als:
.0+0.
_Na _37.0+0.008VE (75

nw  213+0.008Vg |

So gilt z.B. fir v =12 m/s S=151. Da diese Definition geschwindigkeitsabhangig und daher

schwer zu veranschaulichen ist, wird es in dieser Arbeit vorgezogen, folgende Definition zu

verwenden:

(TS‘TF)WF
Q

_n _
=1 = , 7-6
% na 37.0+0.008 v (79

die stets S, >1 erfullen muf.

Der zweite thermohydraulisch relevante Parameter, die kritische Warmestromdichte bzw. der
Abstand zum Filmsieden, DNB (,Departure from Nucleate Boiling"), wird in ATHLET Uber die
sog. Mirshak-Korrelation [MIR59] bestimmt, die in Experimenten validiert wurde, die den Be-
dingungen im FRM-II &hnlich sind.

In der Vergangenheit ist der Code ATHLET zur Modellierung zweiphasiger Strémungen in
Forschungsreaktoren nur vereinzelt eingesetzt worden, die Validierung des gekoppelten

Programmsystems in diesem Strémungsregime ist derzeit noch nicht ausreichend. Es exis-
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tieren jedoch bereits einige erfolgversprechende Ansatze [HAI95, SCHO00, GEP97], den
Code ATHLET auch fur Forschungsreaktoren z.B. durch die Aufnahme eines verbesserten
Modells fur das unterkihlte Sieden zu ertlichtigen.

Fur die einphasige Strémung konnten hingegen Standard-Korrelationen fiir den Druckabfall
sowie den Warmelbergang verwendet werden, die die Verhaltnisse im stationaren Betrieb
ausgezeichnet wiedergeben und in guter Ubereinstimmung mit den Rechnungen im Sicher-
heitsbericht sind [SIE93].

7.4 Fluiddynamik im stationaren Betrieb

Bei der Analyse sowohl stationarer als auch transienter Vorgange des FRM-II muf3 prinzipiell

der Zustand des gesamten Systems, d.h. neben dem Kern auch der Priméar- und Sekundér-

kreislauf, erfal3t werden. In dieser Arbeit wurde hingegen nur der Kern, wie in Abschnitt 7.2

beschrieben, modelliert. Dies ist dann zulassig, wenn geeignete thermohydraulische Rand-

bedingungen fiir die Variablen Druck, Eintrittstemperatur und Massenstrom vorgegeben wer-
den koénnen, wodurch das Verhalten des Primarkreislaufes simuliert wird. FUr den stationé-
ren Zustand sind dies natirlich konstante Grdol3en, in Transienten, z.B. bei Stérungen des

Kuhlkreislaufs, mussen dagegen plausible zeitliche Verlaufe explizit im ATHLET-Eingabe-

datensatz vorgegeben werden.

Fur den stationaren Ausgangszustand des Kerns wurden in dieser Arbeit die folgenden

Festlegungen getroffen:

« Die im Kern freigesetzte Leistung betragt bei Volllastbetrieb (20MW) 91% der Gesamtlei-
stung der Anlage, d.h. 18,2 MW. Die verbleibenden 1,8 MW wirken sich durch Aufhei-
zung des Schwerwassertanks, der Strukturmaterialien und des Reaktorbeckens nicht di-
rekt auf die thermohydraulischen Vorgange im Kern aus. Im Sicherheitsbericht wurde
aber gezeigt, daR diese Effekte im Normalbetrieb stets negative Ruckwirkungen auf die
Reaktivitatsbilanz des Kerns haben; alle folgenden Betrachtungen sind insofern konser-
vativ, da solche Rickwirkungen nicht explizit betrachtet werden.

e Der Durchsatz im Kern betragt 92% des Gesamtdurchsatzes des Primarkreislaufes (300
ka/s), d.h. 277,2 kg/s. Die tbrigen 8% dienen der Kiihlung des Regelstabs bzw. stromen
durch den Spalt zwischen Brennelement und Zentralkanalrohr. Bei diesem Durchsatz
stellt sich eine mittlere Kuhlmittelgeschwindigkeit von 16,3 m/s im Kern ein. Die von der
Aufheizung des KihImittels im Regelstab resultierenden Reaktivitatsrickwirkungen wur-
den nicht modelliert.

* Die Eintrittstemperatur des Kuhlmittels betragt 37 °C; bei einer Gesamtleistung von 18,2
MW ergibt sich dann eine mittlere Aufheizspanne von 15,7 °C lber den aktiven Bereich

des Kerns und damit eine mittlere Austrittstemperatur von 52,7 °C.
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e Der Austrittsdruck am unteren Brennelementende ist durch die Verbindung des Priméar-
kreislaufes mit dem Reaktorbecken auf 2,2 bar festgelegt. Uber den heiRen Kern fallt der
Druck mit Ein- und Auslaufdruckverlusten von 0,45 bzw. 0,25 bar insgesamt um etwa 6,5
bar ab; Gber den aktiven Bereich ergeben sich daraus rund 5,8 bar. Unter diesen Bedin-
gungen betragt die Sattigungstemperatur des Kuhlmittels am Kernaustritt ca. 127 °C, am
Kerneintritt etwa 172 °C. Die Flussigkeitsstromung ist also im Nominalbetrieb im Mittel
um etwa 74 K am Austritt unterkinhlt.

e Fur die Warmeleitfahigkeit und die spezifische Warmekapazitat von Cladding und Brenn-
stoff wurden gemaf [IAE92] die folgenden Stoffwerte zugrunde gelegt, zwischen denen

von ATHLET linear interpoliert wird:

Material Spezifische Warmekapazitét Warmeleitfahigkeit
Brennstoff 478 J kg™ K™ bei T=20°C 117 W kg' m™
596 J kg™ K™ bei T=500°C
Cladding 901 J kg™* K™ bei T=20°C 220 W kg™ m™
1122 J kg™ K* bei T=500°C

Tabelle 7-1: Spezifische Warmekapazitat und Warmeleitfahigkeit fur Cladding und Brennstoff des FRM-1I-Kerns

e Alle Rechnungen wurden ohne Toleranzen durchgefihrt, d.h. sowohl fur die Dicken der
Brennstoffplatten und der Kihlkanale als auch fir die Lage des Brennstoffs in der Platte
und die Uran-Gesamtbeladung wurden die Nennwerte angesetzt.

Mit diesen Annahmen kénnen nun stationdre ATHLET-Rechnungen durchgefihrt werden.

Die Ergebnisse fur die zentralen Brennstofftemperaturen sind in Abbildung 7-6 oben rechts

fur einige axiale Schnitte entlang der Stromungsrichtung gezeigt; die Heil3stelle liegt inner-

halb der Unterkandle 3 und 4, der Dichtesprung innerhalb der Kanale 20 und 21, wahrend

Kanal 28 in diesem Modell den HeiRkanal darstellt. An der Heil3stelle wird die Maximaltem-

peratur von 112 °C erreicht. Verwendet man statt Transporttheorie die Diffusionsnaherung,

weicht dieser Wert um ca. 3 K nach oben ab, da durch die Normierung des insgesamt etwas
flacheren Leistungsprofils der Diffusionstheorie auf 18,2 MW die lokalen Spitzen am unteren

Kernende etwas Uberschatzt werden; ansonsten sind die Unterschiede aber Uber einen

Grofdteil des Kerns <1K. In Abbildung 7-6 links oben sind aulRerdem die entsprechenden

Fluidtemperaturen eingetragen; deutlich zu erkennen ist der Heil3kanal mit der maximalen

Aufheizspanne von ~27 K, wahrend die Kanale 3 und 4 aufgrund ihrer raumlichen Nahe zum

Hafnium-Absorber tber den Grof3teil ihrer Ausdehnung einen eher geringen Energieeintrag

in das Kuhimittel liefern.
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Abbildung 7-6 oben: Kuhimittel- und Brennstofftemperaturen fur den stationéren Betrieb des FRM-II in einigen ausgewahl-
ten Unterkandlen; unten: Brennstoff-, Cladding- und KuhImitteltemperaturen fir den Kanal 3 (mit ,Hot Spot“) sowie fir den

hochstbelasteten Unterkanal 28
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KernauBenkante "Hot Spot”

112.0

37.0

Kihimitteleintritt Kerninnenkante

KernauBenkante

Kerninnenkante
Kiihimitteleintritt

Abbildung 7-7: Darstellung von Brennstoff- (oben) und Kihlmitteltemperatur (unten) fir die 32 ATHLET-Kanale; die
Blickrichtung ist vom KuhlImitteleintritt, d.h. vom oberen Plenum zum Austritt gerichtet.
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Abbildung 7-6 unten zeigt ferner das Temperaturgefélle zwischen dem Zentrum des Brenn-
stoffbereichs, der Oberflache des Claddings sowie dem Kihimittel fur die Kanédle 3 (links)
und 28 (rechts). Man beachte, da? das Temperaturprofil Uber die Brennstoffplatten relativ
flach verlauft; es ergeben sich zwischen der Zentrallinie und der Oberflache lediglich Diffe-
renzen von etwa 8-11 K.

Eine dreidimensionale Gesamtibersicht Uber diese Temperaturverlaufe gibt Abbildung 7-7.
Im oberen Bild, der Brennstofftemperatur, erkennt man sehr ausgepragt die Heil3stelle an der
unteren inneren Kante des aktiven Bereichs; durch die direkte Ubergabe des Leistungsprofils
als Warmestromdichte an ATHLET (ohne Beriicksichtigung der transversalen Warmeleitung)
entspricht dieses Bild auch recht genau der Leistungsdichte in den Brennstoffplatten. Im un-
teren Bild (KuhImitteltemperatur) ersichtlich ist die Konzentration der Leistung vorwiegend
auf den AuRRenbereich des Kerns, wahrend die ndher am Steuerstab gelegenen Kanéle eine
vergleichsweise geringe Aufheizspanne haben. Gekennzeichnet ist ferner der HeilRkanal 28.
Die Minima der Sicherheiten gegen OFI und DNB befinden sich an der Kernunterkante, da
dort neben den lokalen Leistungsspitzen der niedrigste Systemdruck und damit die niedrigste
Sattigungstemperatur bzw. Unterkihlung vorliegen. In Tabelle 7-2 sind die Werte an der
Heil3stelle sowie am HeiRkanalaustritt sowohl fur Diffusions- als auch Transporttheorie zu-

sammengestellt.

Position / Theorie Abstand zu DNB Abstand zu OFI S Abstand zu OFI S,
Heil3stelle / Diffusion 2,333 7,586 5,208
Heilstelle / Transport 2,514 8,227 5,648
Heil3kanal / Diffusion 3,560 10,376 7,213
HeilRkanal / Transport 3,458 10,075 6,917

Tabelle 7-2: Vergleich der Sicherheiten gegen Stromungsinstabilititen und Filmsieden fir HeiBkanal und Heif3-
stelle fur Diffusions- und Transporttheorie

Gerade bei der Bewertung der OFI- und DNB-Werte fiir die Heil3stelle ist besondere Vorsicht
geboten; obwohl beide Grolien an dieser Stelle ihr absolutes Minimum annehmen, sollte
man sich vergegenwartigen, dal gerade an dieser Position die mit Abstand starksten Tem-
peraturgradienten im Kern auftreten und somit die transversale Warmeleitung einen wesent-
lichen Beitrag zum Abbau dieser Temperaturspitze leisten wird.

SchlieRRlich wurde mit stationédren Analysen ein Leistungskoeffizient fir den FRM-II bestimmt.
Bereits in Kapitel 6 wurden Werte fir verschiedene Reaktivitatskoeffizienten angegeben; die
Erzeugung dieser GroRRen basierte jedoch auf der Annahme, dal} die thermohydraulischen
Parameter jeweils einzeln und unabhangig voneinander variieren und Uber den gesamten

Kern einen konstanten Wert annehmen. Die Ableitung eines Leistungskoeffizienten aus die-
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dieser Rechnungen zeigt Abbildung 7-8: Leistungskoeffizient des FRM-II, bestimmt durch mehrere ge-
. . koppelte stationare Berechnungen auf verschiedenen Leistungsniveaus.

Abbildung 7-8: der Koeffi-

zient stellt sich in sehr guter N&herung als linear heraus, sein Wert betragt:

20 - 69201075 MwL, (7-7)
AP

Im Sicherheitsbericht [SIE93] wird ein Wert von -7.0007° Mw1 angegeben. Auf dhnliche

Art und Weise kann auch die Steuerstabbewegung abgeleitet werden, die notwendig ist, um
den Reaktor von Nullast auf Vollast zu fahren. Durch Kritikalitdtssuche in diesen beiden Be-
triebszustanden ergibt sich ein Wert von Ax =219 mm; die Beeinflussung der kritischen Po-
sition und der Regelstabcharakteristik durch die experimentellen Einbauten fliel3t hier jedoch

als zusatzliche Unsicherheit ein.

7.5 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde die Funktionsweise des gekoppelten Programmsystems vorgestellt
und die Anbindung eines ATHLET-Modells des FRM-II an die Neutronenkinetik erlautert. Mit
dieser Modellierung kann der stationare thermohydraulische Betriebszustand des FRM-II,
der auch als Ausgangszustand fir transiente Rechnungen dient, sehr genau beschrieben
werden. Es ist dabei von grol3er Bedeutung, dald die Sicherheitsabstande zum Filmsieden
und insbesondere zu Stromungsinstabilitaten stets hinreichend groR3 sind. Dies konnte selbst
unter Zugrundelegung konservativer Annahmen fir den Auslegungszustand nachgewiesen

werden.
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system

Mit den im letzten Kapitel dargestellten Anfangsbedingungen kénnen nun echte Transienten
fur den FRM-II initiiert und realistische Storfallanalysen mit dem gekoppelten Programmsys-
tem durchgefiihrt werden. Im folgenden Abschnitt wird zunachst eine einfache Testtransiente
ohne thermohydraulische Ruckwirkungseffekte untersucht und daran eine Reihe von Para-
meterstudien, insbesondere hinsichtlich der Zeitschrittweite und der Energiegruppenanzahl,
durchgefinhrt.

Im Anschlufd daran werden drei ausgewahlte Auslegungsstorfalle betrachtet, bei denen der
Ausfall oder eine Fehlfunktion bestimmter Reaktorkomponenten postuliert wird. Fir solche
Transienten mufd im Rahmen der Auslegung nachgewiesen werden, dafd das Gesamtsystem
auch unter solchen Bedingungen beherrschbar bleibt und ggf. zuverlassig abgeschaltet wer-
den kann. Dieser Nachweis ist fir den FRM-1I im Rahmen der Storfallanalysen unter An-
nahme sehr konservativer Randbedingungen erfolgt. Mit dem nun zur Verfligung stehenden
zeitabhangigen Transportcode kann dartber hinausgehend eine ,Best Estimate“-Berech-
nung durchgefiihrt werden, die eine wesentlich genauere Untersuchung der Vorgange wah-
rend eines Storfalls gestattet.

Im letzten Abschnitt werden schlieBlich zwei Szenarien mit stark hypothetischem Charakter
untersucht, bei denen durch eine extrem hohe Reaktivitatszufuhr ein prompt kritischer Tran-
sientenverlauf ausgeldst wird. Ziel dieser Analysen ist es, das gekoppelte Programmsystem
DORT/ATHLET numerisch zu bewerten und die Einsatzfahigkeit des transienten Transport-
codes auch bei schnellen und rdumlich stark inhomogenen Reaktivitatsdnderungen, so z.B.

bei starker Dampfbildung im Kern, zu demonstrieren.

8.1 Test des transienten Transportcodes

Bevor gekoppelte Systemanalysen mit dem vollstédndigen Programmsystem DORT/ATHLET
durchgefihrt wurden, ist zundchst die transiente Version des Transportcodes als eigenstan-
diges Modul verschiedenen Parameterstudien unterzogen worden, die im Folgenden vorge-
stellt werden. Die Hinzunahme der Zeitabhangigkeit erhoht natirlich die Anzahl der mogli-
chen Parameterkombinationen erheblich, so daf3 sich dieser Abschnitt auf die Untersuchung
eines definierten Testproblems beschrankt.

Betrachtet wird eine hypothetische Reaktivitatstransiente des FRM-II, bei der der Steuerstab
Uber einen Zeitraum von 1,5 Sekunden (beginnend bei einer Problemzeit von 1s) mit einer

Geschwindigkeit von etwa 0,5 cm/s (d.h. dem ca. sechsfachen der nominellen maximalen
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Abbildung 8-1: Verlauf von Reaktorperiode und -Leistung fiir die in Abschnitt 8.1 betrachtete
Testtransiente ohne Rickwirkungen

Geschwindigkeit) ausgefahren wird. Fir den effektiven Anteil der verzégerten Neutronen

wurde hier 8 =0,006 angesetzt, so dal3 die in dem besagten Zeitraum zugefiihrte Reaktivitat

von 3751072 etwa 0,625 3 entspricht; es handelt sich also noch um eine verzégert kritische

Transiente, aber bereits mit einer erheblichen Reaktivitatszufuhr. Die Ausgangsleistung ist im
Beispiel auf 10% der Nennleistung normiert, in der Rechnung werden keine Rickwirkungen
bertcksichtigt.

In Abbildung 8-1 sind die Leistung und die globale Reaktorperiode fur diese ,Testtransiente*
dargestellt. Es ergibt sich innerhalb von nur 6,5 s eine betrachtliche Leistungszunahme um
einen Faktor von etwa 25. Der Zeitraum, Uber den die Reaktivitdtszufuhr stattfindet, ist be-
sonders deutlich am Verlauf der Reaktorperiode zu erkennen: wéhrend der zeitlich linearen
Stabbbewegung sinkt sie drastisch bis auf einen Minimalwert von ca. 1 s, um sich nach Still-
stand des Stabes an einen asymptotischen Wert von etwa 2,5 s anzunéhern. Diese Rech-
nung wurde mit einer P1S;-Quadratur in 20(10) Gruppen und mit raumlich aufgeldsten Neu-
tronengruppengeschwindigkeiten durchgefihrt. Die Zeitschrittweite wurde auf 5 ms limitiert,
auch wenn das Modul zur Schrittweitensteuerung gréRere Werte zugelassen hatte.
Interessant ist zunachst ein Vergleich mit den Vorhersagen der Punktkinetik. Da der Ein-

fachheit halber S =0,006 dem Transportcode als effektiver Anteil verzogerter Neutronen mit-

geteilt wurde (d.h. ohne explizite Beriicksichtigung der verzogerten Spektren), kann dieser
Wert direkt in eine Punktkinetikrechnung tGbernommen werden, ebenso wie die jeweiligen
Anteile der beteiligten 6 Vorlaufergruppen. Fir die prompte Lebensdauer wurde gemal Ab-

schnitt 6.3.7 A =660 us eingesetzt. Die Integration der punktkinetischen Gleichungen wurde
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Abbildung 8-2: Vergleich von Punktkinetik und Neutronentransporttheorie fir die Test-
transiente flr die Féalle mit und ohne Moderatortankeinbauten

dann mit einem Standardlésungsmodul fur steife Differentialgleichungen aus dem Codepaket
GEARB [HIN8OQ] durchgeftihrt.

Das Ergebnis dieser Berechnungen ist in Abbildung 8-2 gezeigt. Es zeigt sich, dal3 die
Transporttheorie in der Gesamtleistung um ca. 1-2% niedrigere Resultate als die Punktkine-
tik liefert. Zum Vergleich ist ferner der Leistungsverlauf eingezeichnet, wie er sich bei Be-
ricksichtigung der Moderatortankeinbauten ergeben wirde; dieses wurde fur die Transport-
theorie durch Verdiinnung des Schwerwassers und Beimischung von Strukturmaterial erzielt,

fur die Punktkinetik wurde lediglich die prompte Lebensdauer auf A =387 us herabgesetzt.

Die verschlechterte Moderation der Neutronen im Tank spielt bei dieser Transiente offenbar
eine erhebliche Rolle fur den Leistungsverlauf; die Abweichungen zwischen Punktkinetik und
Transporttheorie sind hingegen vergleichbar zum Fall ohne Einbauten.

Generell findet man, dal3 die Bedeutung der Lebensdauer um so geringer wird, je langsamer
die Transiente ablauft; fir die nominelle Fahrgeschwindigkeit von 0,8 mm/s hétte sich fur die
Gesamtleistung mit und ohne Einbauten lediglich eine Differenz von ca. 1% zwischen den
jeweiligen Transportrechnungen ergeben.

Weiterhin ist zu klaren, wie grol3 die Anzahl von Energiegruppen in Transientenstudien min-
destens gewahlt werden sollte. Durchgefuhrt wurden daher auf3er fir 20(10) Gruppen auch
Transportrechnungen mit 16(5) und 12(3) Gruppen. Um zu gewabhrleisten, dal3 die Reaktivi-

tatszufuhr in allen drei Fallen genau 0,625 entspricht, wurden zunachst Uber eine Steuer-

stabsuche die erforderlichen Anfangs- und Endpositionen des Regelstabs bestimmt, um

dann die Fahrgeschwindigkeit entsprechend anzupassen. So findet man aufgrund der ge-
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ringfiigig unterschiedlichen Regelstabcharakteristiken und Ausgangspositionen fur 20 Grup-
pen eine Geschwindigkeit von ~0,52 cm/s, fir 12 Gruppen hingegen eine von nur ~0,51
cm/s. Mit dieser Maflinahme ergaben sich fir die Leistungsverlaufe nur sehr geringe Abwei-
chungen; anstatt daher diese Kurven in einer Grafik zu vergleichen, ist es instruktiver, den
wahrend der Transiente insgesamt freigesetzten Energiebeitrag (d.h. das zeitliche Lei-

stungsintegral fur den Zeitraum von 0,0 bis 7,5 Sekunden) in Tabelle 8-1 zu betrachten.

Anzahl der Energiegruppen Freigesetzte Energie (kJ) Abweichung vom Referenz-
wert
20(10), Referenzwert 110992 0,00%
16(5) 111350 0,32%
12(3) 111852 0,77%

Tabelle 8-1: Freigesetzte Energie wahrend der Testtransiente fur verschiedene Energiegruppenanzahlen

Die Abweichungen zwischen den verschiedenen Rechnungen sind geringer als 1%. Um die
mit sinkender Gruppenanzahl systematische Abweichung nach oben zu erklaren, beachte
man, dal das gleiche Verhalten bereits bei der Auswertung der prompten Lebensdauer in
Abschnitt 6.3.7 beobachtet wurde, der Reaktor also offenbar bei der Verwendung weniger
Energiegrupen etwas weniger ,tréage“ erscheint. Insgesamt sind die Differenzen so gering,
dalR mit ausreichender Genauigkeit auch die 12(3)-Gruppenstruktur fir Transientenanalysen
verwendet werden kann.

Obwohl also die Berechnungen untereinander sehr gut Ubereinstimmen, sind bereits zwei
Schwachpunkte aufgezeigt worden, die die Analyse des FRM-II erschweren: zum einen ver-
schlechtern die experimentellen Einbauten die Moderation im Schwerwassertank und neh-
men somit EinfluR auf die Kinetik des Reaktors, zum anderen ist die Beschreibung der Re-
gelstabbewegung durch die Nichtlinearitat der Stabcharakteristik bestimmt und hangt ge-
ringfugig von der Gruppenanzahl ab. Letzteres Problem kann bei der Verwendung unter-
schiedlicher Energiegruppenanzahlen dadurch gel6st werden, daf3 man einen festen Reakti-
vitatseintrag vorschreibt und dann durch den Regelstabsuchmodus die entsprechenden An-
fangs- und Endpositionen mittels stationarer Rechnungen vorweg bestimmt.

Auf diese Weise lassen sich auch die Unterschiede zwischen Transport- und Diffusionstheo-
rie weitgehend kompensieren. Tatsachlich findet man fir die obige Transiente bei identi-
schem Reaktivitatseintrag ahnlich geringe Unterschiede zwischen den beiden theoretischen
Ansatzen wie auch bei der Verwendung unterschiedlicher Gruppenanzahlen. Die Differenz
zwischen einer 20(10)-Gruppen-Transport- und einer entsprechenden Diffusionsrechnung

liegen z.B. bei ca. 0,5% in der freigesetzten Energie.
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Die Genauigkeit einer transienten Rechnung wird wesentlich von der Wahl und Kontrolle der
Zetischrittweite bestimmt. Fir die Testtransiente wurden daher verschiedene Rechnungen
mit jeweils fest vorgegebener Zeitschrittgrof3e durchgefiuhrt. Um Fehler wahrend der Stab-
bewegung zu minimieren, wurde wahrend der ersten 1,5 Sekunden in allen Fallen mit maxi-
mal 5-ms-Zeitschritten gerechnet. Im anschliel3enden Zeitraum nach der Stabbewegung wur-
den dann Schrittweiten von 5-100 ms getestet. Von besonderem Interesse ist es auch zu
untersuchen, ob das ,Diamond-Differencing“-Verfahren tatséachlich im Vergleich zum voll im-
pliziten Verfahren von héherer Ordnung genau ist (siehe Abschnitt 2.5.3).

Da in den betrachteten Fallen die Abweichungen nicht besonders grof3 waren, sind die Er-

gebnisse wiederum in Form des Gesamtenergieeintrages in Tabelle 8-2 zusammengestellt:

Zeitschrittweite Energieeintrag | Abweichung vom | Energieeintrag | Abweichung vom
(ms) (kJ), Implizites Referenzwert (kJ), ,Diamond- Referenzwert
Verfahren Differencing"
5 (Referenzwert) 110992 0,00% 111193 0,00%
10 111047 0,05% 111375 0,16%
20 111342 0,31% 111917 0,65%
30 111642 0,58% 112477 1,15%
40 111934 0,85% 113008 1,63%
50 112058 0,96% 113493 2,07%
75 112728 1,56% 114491 2,96%
100 113293 2,07% 115565 3,93%

Tabelle 8-2: Wahrend der Testtransiente freigesetzte Energie in Abhéngigkeit von der Zeitschrittweite fur das voll
implizite und das ,Diamond-Differencing“-Verfahren

Fur Zeitschritte von 5 ms liefern beide Verfahren Werte, die bis auf 0,2% ubereinstimmen.
Entgegen der Erwartungen zeigt allerdings das ,Diamond-Differencing“-Verfahren gréRere
Abweichungen bei wachsender Zeitschrittlange als das implizite Verfahren, was sich in ei-
nem Fehler von fast 4% (fir 100 ms Zeitschrittweite) gegentber 2% im impliziten Verfahren
bemerkbar macht.

Um diesen Effekt genauer zu untersuchen, werden die Reaktorperioden betrachtet, da der
Leistungsverlauf selbst keine numerische Instabilitdten zeigt. Diese machen sich hingegen in
der Periode bemerkbar, wie Abbildung 8-3 anhand eines zeitlichen Teilintervalls der Test-
transiente zeigt. Zunachst sind die Abweichungen des Periodenverlaufs vom Betrag her fur
das Diamond-Differencing-Verfahren grof3er als fiur das implizite Verfahren, wie gemaf
Tabelle 8-2 zu erwarten. Auf3erdem zeigt das Diamond-Differencing gerade fir kleine Zeit-

schritte starke Oszillationen, die im impliziten Verfahren erst fir Zeitschritte >50 ms, und
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Abbildung 8-3: Reaktorperioden der Testtransiente fur implizites und Diamond-Differencing-Verfahren

dann auch nur recht schwach ausgepragt auftreten. Dies hangt vermutlich damit zusammen,
daR die in jedem ,Diamond-Differencing“-Zeitschritt durchgefuhrte FluRextrapolation dazu
neigt, den in der Transportrechnung unvermeidlichen iterativen Fehler zu verstarken. Die
theoretisch zu erwartende hohere Genauigkeit ware wahrscheinlich nur dann zu erzielen,
wenn das iterative Verfahren ,exakte" Ergebnisse liefern wirde.

Aus diesen Griinden wird das voll implizite Verfahren in allen weiteren Berechungen beibe-

halten. Die Genauigkeit nur bis zur Ordnung O(At) fallt bei den ohnehin kleinen Zeitschritten,

die die iterative Lésung der Transportgleichung verlangt, nicht weiter ins Gewicht. Tatsach-
lich bendtigte die Berechnung der Testransiente mit Zeitschritten von 100 ms erheblich mehr
Zeit als z.B. mit 20 ms, da die Konvergenz bei derart grof3en Schrittweiten sehr langsam ist
und die effektiven Extrapolationsmechansimen nicht mehr greifen. Es sei hier noch ange-
merkt, daR bei Ubergang zu variablen At die im Code enthaltene Schrittweitensteuerung
maximal Zeitschritte von ca. 15 ms fir die Testtransiente zugelassen hétte, so dal’ die nu-
merischen Abweichungen gegeniiber der 5-ms-Bezugslosung sehr gering (<0,5%) ausge-

fallen wéaren.

8.2 Auslegungsstorfalle

Wie bereits in der Einleitung zu diesem Kapitel angekiindigt, werden im Folgenden drei aus-

gewahlte Auslegungsstorfalle untersucht, die bereits im Rahmen des Genehmigungsverfah-

rens fir den FRM-I1I diskutiert worden sind. Im einzelnen werden betrachtet:

e Der Leistungsstorfall: Dem Reaktor wird durch eine Fehlfunktion des Steuerstabantriebs
bei niedrigem Leistungsniveau ein unbeabsichtigt hohes Mal an Reaktivitat zugefiuhrt.

e Der Notstromfall: Durch Ausfall der Stromversorgung fallen alle PrimarkihImittelpumpen

gleichzeitig aus.
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e Der Ausfall der sekundéaren Warmesenke. Dadurch kommt es zum Anstieg der Kihlmit-
teleintrittstemperatur am Kern.
Beim FRM-II fihren fast alle Signale, die einen abnormen Betriebszustand anzeigen, zu ei-
ner Schnellabschaltung des Reaktors. In der Storfallanalyse ist es Ublich, eines oder meh-
rere dieser Anregesignale zu ignorieren und in Grenzfallbetrachtungen die Wirkung des zu-
letzt ansprechenden Signals zu beriicksichtigen. Mit diesen konservativen Annahmen konnte
gezeigt werden, dafd alle drei genannten Storfalle beherrscht werden und der Kern zu kei-
nem Zeitpunkt in seiner Integritat gefahrdet ist.
In dieser Arbeit wird dartber hinaus ein vollstadndiges Ausfallen der Abschalteinrichtungen
unterstellt. Beim Leistungsstoérfall kann so z.B. der Zeitpunkt bestimmt werden, zu dem das
letzte Abschaltsignal spatestens greifen mufite, bevor es z.B. zur Ausbildung von Stro-
mungsinstabilitaten oder Uberschreitung der kritischen Heizflachenbelastung im Kern
kommit.
Storfalle mit Ausfall der Kernkiihlung sind beim FRM-II hingegen mit einer negativen Reakti-
vitdtszufuhr verbunden; es ist eine interessante Frage, ob die darauf begriindete inharente
Sicherheit des Reaktors ausreicht, auch bei vollstandig ausgefallenen Abschaltsignalen das
System Uber langere Zeitraume vor Beschadigungen zu schitzen.
Den drei Transienten ist gemeinsam, dal3 sie alle auf relativ langen Zeitskalen ablaufen. Der
Reaktor wird sich also zu keinem Zeitpunkt sehr weit von seiner stationaren Grundmode
entfernen, d.h. diese Analysen kdnnten prinzipiell durchaus mit einem quasistationaren Code
durchgefuhrt werden. Hier soll hingegen aufgezeigt werden, daf} auch ein voll implizites
Transportprogramm in der Lage ist, solche Transienten uber lange Zeitrdume in akzeptabler
Rechenzeit zu I6sen. Fur die Verwendung eines Transportcodes spricht ferner die Tatsache,
daR trotz fehlender stark lokaler Effekte nur die zeitabhangige Neutronentransporttheorie
wirklich in der Lage ist, die Reaktivitatshilanz des Reaktors zu jedem Zeitpunkt genau zu er-

fassen.

8.2.1 Der Leistungsstorfall

Dem sog. Leistungsstorfall liegen die folgenden Annahmen und Anfangsbedingungen zu-

grunde:

¢ Der Reaktor befindet sich zu Beginn der Transiente in einem stationaren Zustand auf
dem relativ niedrigen Leistungsniveau von 10% Nennleistung (1,82 MW).

« Die Temperatur am Kerneintritt betrdgt 37 °C, der Durchsatz ist 100% des Nominal-
durchsatzes von 277,2 kg/s durch das Brennelement.

* Bei T=10 s wird der Steuerstab mit seiner maximalen konstruktiv zugelassenen Ge-

schwindigkeit von 0,8 mm/s ausgefahren; dies entspricht einer Reaktivitatszufuhr von

=4010~* s. Durch eine Fehlfunktion des Steuerstabantriebs wird die Geschwindigkeit
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bei Eintritt in den sog. Leistungsbereich nicht wie vorgesehen auf 0,08 mm/s reduziert,
sondern der Steuerstab fahrt unvermindert weiter. Es wird unterstellt, dal die zuerst an-
sprechenden Abschaltsignale (Periodengrenzwerte im Mittel- und Leistungsbereich, Neu-
tronenflulRdichte im Mittel- und Leistungsbereich) ausfallen; das dann wirksam werdende
Signal ist die ®N-korrigierte NeutronenfluRdichte, die bei 114% Nennleistung eine Reak-
torschnellabschaltung auslést.

e Es soll untersucht werden, wie grof3 die Verzdgerung zwischen der Ausldésung des Si-
gnals und dem Beginn der Wirkung des Abschaltsystems maximal sein darf; in der tech-
nischen Spezifikation wird ein Verzégerungzeitraum von 0,5 Sekunden zwischen Signal
und Ldsen der Abschaltstabverriegelung sowie weitere 0,6 Sekunden bis zur vollstandi-
gen Zufuhr einer negativen Reaktivitdt von insgesamt —21% angegeben. Im Folgenden
wird gezeigt, dal’3 diese Zeitspanne ausreicht, um den Kern vor Stromungsinstabilitaten
und damit einer moéglichen Beschéadigung zu schitzen.

Von Interesse ist ein Vergleich der verschiedenen theoretischen Ansatze. Bereits in Ab-

schnitt 8.1 wurde gezeigt, daf’ bei solch relativ langsamen Transienten keine besonders gro-

Ren Abweichungen zwischen Punktkinetik und Transporttheorie zu erwarten sind. Dieser

Storfall wurde also zunachst unter Vernachlassigung aller Ruckwirkungseffekte untersucht.

Der entsprechende Leistungsverlauf ist in Abbildung 8-4 durch die rote bzw. rot gestrichelte

Linie fur Transporttheorie- bzw. Punktkinetik dargestellt. Eine Sekunde nach Uberschreitung

der zulassigen Hochstleistung zum Zeitpunkt T=11 s nach Transientenbeginn betragt die

Gesamtleistung fur die etwas ungunstigere Punktkinetik-Vorhersage etwa 37,5 MW. Mit dem

Eintreten von Strdmungsinstabilitéten ist, wie unten gezeigt wird, bei etwa 48 MW zu rech-

nen. Selbst unter diesen konservativen Annahmen ist der Storfall also beherrschbar.

Ein wesentlich glnstigeres Storfallverhalten ergibt sich, wenn Rickwirkungseffekte in die Be-

rechnungen miteinbezogen werden. Die gekoppelten Transportrechnungen wurden verglei-

chend mit zwei verschiedenen Rickwirkungsmodellen durchgefuihrt. Im ersten Modell wur-
den, wie bereits in Abschnitt 7.1 erlautert, individuelle Querschnittssatze fir jede thermohy-
draulische Zone berechnet und dem Transportprogramm zugefihrt. Im zweiten Ansatz sind
hingegen die thermohydraulischen Zustandsgrof3en zunéchst Uber das gesamte Kernvolu-
men gemittelt und aus den resultierenden Gréf3en ein einziger globaler Querschnittssatz fur

den gesamten Reaktorkern errechnet worden. Die zweite Vorgehensweise entspricht im

Prinzip der ,naiven* Ermittlung von Reaktivitdtskoeffizienten, wie in Abschnitt 7.4 vorgestellt;

auch hier wurde der tatséchliche Zustand des Kerns ignoriert und jeweils von konstanten

Temperaturen, Dichten etc. Uber den gesamten aktiven Bereich ausgegangen.

In Abbildung 8-4 sind die mit Zonen- bzw. gemittelten Rickwirkungseffekten ermittelten Leis-

tungsverlaufe dargestellt. Vergleichend wurde auf3erdem die entsprechende Punktkinetik-

kurve (im Bild gestrichelt) unter Verwendung des in Abschnitt 7.4 bestimmten Leistungs-
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koeffizienten errechnet. Da der Leistungskoeffizient durch gekoppelte Rechnungen ermittelt
wurde und daher die raumliche Verteilung der thermohydraulischen Grof3en korrekt erfaf3t,
sind die Vorhersagen von Punktkinetik und Transporttheorie mit Zonen-Rickwirkungseffek-
ten in guter Ubereinstimmung; die geringen Abweichungen lassen sich ohne weiteres durch
die Unsicherheiten in der Bestimmung der prompten Lebensdauer und des Leistungskoeffi-
zienten erklaren.

Definiert man dagegen vereinfachend Mittelwerte der thermohydraulischen Parameter durch
volumetrische Wichtung Uber den gesamten Kern und leitet aus diesen einen einzigen glo-
balen Querschnittssatz fir das Kernvolumen ab, so werden die Rickwirkungseffekte offen-
bar zu klein abgeschatzt, wie durch die blaue Kurve in Abbildung 8-4 gezeigt. Physikalisch
lant sich dieser Effekt wie folgt erklaren: Zunachst ist die Aufheizung des Kihimittels in der
unteren Kernhalfte bedingt durch die Kernstrémungsrichtung hoéher als im oberen Teil des
Kerns, die lokalen Rickwirkungseffekte wahrend einer Transiente dort also stéarker ausge-
pragt. Ware die Leistungsverteilung tber den gesamten Kern gleichférmig, wirde die GrolRe
der Ruckwirkungen angemessen durch einen volumetrischen Mittelwert Uber das gesamte
Kernvolumen wiedergegeben werden. Aufgrund der Konzentration der Leistung auf die un-
tere Kernhalfte spielt diese jedoch fur die Reaktivitatsbilanz des Gesamtsystems und damit

fur die Ruckwirkungen eine wichtigere Rolle, als ihr ihrem reinen Volumenanteil nach zu-
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Abbildung 8-4: Leistungsverlauf des Leistungsstorfalls fur Transportheorie und Punktkinetik jeweils
mit und ohne Rickwirkungseffekte
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kommen wirde. Durch Nichtbeachtung dieser Tatsache unterschatzt man die Rickwirkun-
gen und erhélt einen zu raschen Leistungsanstieg.

Interessant ist ferner ein Vergleich mit den Vorhersagen der Diffusionstheorie; die entspre-
chenden Leistungsverlaufe fur Transport- und Diffusionsrechnung sind in Abbildung 8-5 dar-
gestellt. Aufgrund der Tatsache, dal’ die Ausgangsposition und die differentielle Wirksamkeit
des Regelstabes durch die Diffusionsrechnung nicht korrekt ermittelt werden und somit hier
der Reaktivitatseintrag bei identischer Stabgeschwindigkeit geringer eingeschatzt wird als fur
die entsprechende Transportrechnung, findet man einen insgesamt geringeren Leistungsan-
stieg. Pafldt man hingegen die Geschwindigkeit des Stabes wahrend der Transiente so an,
dalR die Netto-Reaktivitatszufuhr fur Transport- und Diffusionsrechnung identisch ist, sind

auch die Leistungsverlaufe praktisch deckungsgleich.
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Abbildung 8-5: Vergleich von Diffusions- und Transportrechnung fur den Leistungsstorfall; fur die Dif-
fusionstheorie ist auRerdem der Verlauf mit korrigierter Steuerstabbewegung angegeben.

Abbildung 8-6 zeigt schlielich die Reaktorperiode fur Transportrechnungen mit und ohne
Ruckwirkungseffekte. Deutlich zu erkennen ist das Einsetzen der Rickwirkungen mit zu-
nehmender Leistung und Aufheizung des Kerns, die etwa 11 Sekunden nach Transienten-
beginn sogar einen Wiederanstieg der Reaktorperiode bewirken. Legt man als Abschaltsig-
nal den Periodengrenzwert von 7 Sekunden zugrunde, so wurde dieses bereits 4 Sekunden
nach Transientenbeginn ausgeldst werden; zu diesem Zeitpunkt ist die Reaktorleistung ge-
ringer als 3 MW.
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Um die gesamte Transiente 154

auch  thermohydraulisch 1::
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am Kemaustritt noch deut- Abbildung 8-6: Reaktorperiode (Leistungsstorfall) fiir Transporttheorie mit und
lich unterhalb der Sétti- ohne Ruckwirkungen

gungstemperatur. Auf-

schluld dartiber, ob trotzdem unterkihltes Sieden mit anschlieBenden Stromungsinstabilita-

ten auftreten kann, gibt der Parameter 7, der in Abbildung 8-7 links oben eingezeichnet ist.
Verwendet wird hier die Definition S, (siehe Abschnitt 7.3). Bei einer Reaktorleistung von 48

MW (16 Sekunden nach Transientenbeginn) erreicht der Heil3kanal Nr. 28 den kritischen

Wert von =1, so dal frihestens zu diesem Zeitpunkt mit OFI zu rechnen ist. Kurz danach

wird am Austritt von Kanal 28 auch die kritische Heizflachenbelastung (DNB) Uberschritten
(siehe Abbildung 8-7 links unten). Tatsachlich zeigt sich hier wie auch in den folgenden Be-
trachtungen, daf3 die zur DNB-Bestimmung verwendete Mirshak-Korrelation haufig Werte
liefert, die sehr nahe am OFI-Punkt liegen. Abschatzungen mit der speziell fir das Studium
der ANS entwickelten Gambill-Weartherhead-Beziehung [SIM91] liegen i.allg. um etwa 10%
hoher [BON98] und beschreiben damit vermutlich die physikalischen Verhaltnisse etwas
besser.

Legt man den mit Neutronentransporttheorie berechneten Stérfallverlauf zugrunde, so ergibt
sich insgesamt das folgende Bild: nach der spatest moglichen Anregung des Abschaltsignals
12,5 Sekunden nach Transientenbeginn wiirden noch etwa 3,5 Sekunden vergehen, bis im
hochstbelasteten Unterkanal Stromungsinstabilitat auftreten und die kritische Heizflachen-
belastung Uberschritten wurde. Fur eine Reaktorschnellabschaltung ist dieser Zeitraum
selbst unter Zugrundelegung konservativer Annahmen hinsichtlich des Abschaltsystems si-

cherlich ausreichend.
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Abbildung 8-7: Thermohydraulische Parameter fur den Leistungsstorfall; links oben: Abstand zu Strdomungsinsta-
bilitaten; rechts oben: zeitlicher Verlauf der Brennstofftemperatur; links unten: Abstand zu DNB; rechts unten:
zeitlicher Verlauf der Kiihimitteltemperatur. Alle Grof3en werden am Kernaustritt bestimmt.
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8.2.2 Der Notstromfall

Beim Notstromfall wird das folgende Szenario unterstellt:

¢ Der Reaktor ist vor Beginn der Transiente im stationdren Zustand bei 100% der Nennleis-
tung von 18,2 MW.

e Die Kiuhlmittelstrémung ist ebenfalls in ihrem nominellen Zustand, d.h. am Kerneintritt
herrscht eine Fluidtemperatur von 37 °C bei einem Massendurchsatz von 277,2 kg/s
durch den Kern.

e Zum Zeitpunkt T=10.0 s fallt die Stromversorgung aller Primarkihlmittelpumpen aus; der
Massenstrom geht dann bedingt durch die groBen Schwungmassen an den Pumpen re-
lativ langsam (innerhalb von 100 Sekunden) auf etwa 10% zurtick. Spatestens zu diesem
Zeitpunkt setzt dann das Notkihlsystem ein.

« Die Reaktorschnellabschaltung, die bereits bei einem Durchsatzriickgang auf 85% ent-
sprechend 236,5 kg/s angeregt wurde, tritt nicht ein; die Leistungsentwicklung des Re-
aktors uber die gesamte Auslaufzeit der Pumpen soll betrachtet werden.

Der Kerndurchsatz als

, . 300 ' ' ' . . 10
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dem Sicherheitsbericht ent- 250 — — Massenstrom
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: @ 2004 =
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systemverhalten nicht be- )
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kannt ist, wurde hier geman
P . Abbildung 8-8: Zeitlicher Verlauf des Kerndurchsatzes beim Notstromfall
den Gesetzmaligkeiten der
einphasigen Strémung angenommen, daf’ der Druckabfall Gber den Kern quadratisch vom
Durchsatz abhéngt. So féllt der Druck wéhrend der Transiente von seinem nominalen Wert
am Kerneintritt anndhernd auf den am unteren Plenum herrschenden Druck von etwa 2,2 bar
ab (siehe Abbildung 8-8). Angesichts dieser Naherung ware es wunschenswert, den ge-
samten Primarkreislauf mit der korrekten Berlicksichtigung der Pumpenkennlinien darzu-
stellen, um zu einer geschlossenen Darstellung des Storfallverlaufs zu gelangen. So wurde
auch nicht bertcksichtigt, dal3 nach friihestens 46 Sekunden Umlaufzeit im Primarkreislauf
die erste Front des verringerten und damit starker aufgeheizten Kihimittelstroms erneut in

den Kern eintritt und damit die Eintrittstemperatur deutlich angehoben wird.
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Abbildung 8-9: Leistungsverlauf beim Notstromfall fiir 12-Gruppen-Diffusions- und Trans-
portrechnungen sowie fiir eine 16-Gruppen-Transportrechnung mit erhéhter Anzahl von

Ruckwirkungszonen

Der Leistungsverlauf ist in Abbildung 8-9 flr drei verschiedene Vorgehensweisen dargestellit.

Neben der Verwendung der 12(3)-Gruppenbibliotheken wurden hier auch die erweiterten

16(5)-Gruppenquerschnitte benutzt. Ferner wurde die Anzahl der Riuckwirkungszonen, d.h.

die Anzahl der zur Darstellung des Brennstoffbereichs bendtigten Materialien in radialer

Richtung verdoppelt. Diese
Verdopplung hatte keine
Auswirkungen auf jeweils
zwei Rechnungen mit der
gleichen Gruppenzahl; die
Unterschiede von max. 1%
zwischen der 12- und 16-
Gruppentransportrechnung
entstehen daher tatséachlich
durch die Reduktion der
Energiegruppenanzahl und
nicht durch die Verfeine-
rung der Zoneneinteilung.
Auch die Ubereinstimmung
mit den Vorhersagen der

Diffusionsnéherung ist aus-

Reaktorperiode (s)

-30

—— Diffusion mit 12(3) Gruppen
Transport mit 12(3) Gruppen
Transport mit 16(5) Gruppen

Zeit (S)

Abbildung 8-10: Die zu Abbildung 8-9 korrespondierenden Reaktorperioden fiir
den Notstromfall

gezeichnet, die Rickwirkungseffekte werden offenbar nur geringfigig kleiner abgeschatzt.
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Abbildung 8-11: Thermohydraulische Parameter fiir den Notstromfall; links oben: zeitlicher Verlauf der Kuhimitteltempe-
ratur; rechts oben: zeitlicher Verlauf des Abstands zu DNB; links unten: zeitlicher Verlauf des Abstands zu OFI; rechts
unten: zeitlicher Verlauf der Brennstofftemperatur. Alle GréRen werden am Kernaustritt bestimmt.
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Ahnlich wie beim Leistungsstorfall sind in Abbildung 8-10 die zugehdrigen Reaktorperioden
gezeigt, die nattrlich aufgrund des schnellen Leistungsabfalls durchweg negativ sind. Bei der
numerischen Bewertung sind sie jedoch ein ausgezeichnetes Kriterium fir die Gite der
Transportrechnung. Tatsachlich ermdglicht erst eine in jedem Zeitschritt sehr gut auskonver-
gierte Transportrechnung einen zeitlich ,glatten* Verlauf der Reaktorperiode; Unstimmigkei-
ten aufgrund mangelhafter Konvergenz machen sich hier sofort durch Unstetigkeiten oder
Oszillationen bemerkbar.

AbschlieRend sollen wiederum die thermofluiddynamischen Verhaltnisse im Kern betrachtet
werden, gezeigt in Abbildung 8-11. Durch die konkurrierenden Prozesse von verschlechter-
ten Kihlbedingungen und Leistungsabnahme durchlauft die Brennstofftemperatur ein relativ
flaches Maximum von ca. 145 °C in den Kanalen 3 und 4 (d.h. an der Heil3stelle) etwa 20
Sekunden nach Transientenbeginn sowie zeitlich etwas verzégert im HeiRkanal 28 bzw. am
Dichtesprung (Kanal 21). Die Kuhlmitteltemperatur im Hei3kanal steigt hingegen monoton
mit der Zeit auf einen Wert von ca. 102 °C zum Ende der Berechnung.

Der Abstand zu Stromungsinstabilitaten bleibt fir den gesamten betrachteten Zeitraum ober-
halb des kritischen Wertes 17 =1. Man erkennt deutlich, daf3 der Wert fiir OFI fir den Heil3-

kanal Nr. 28 mit der Zeit geringer wird als der fur die Hei3stelle; bei T=100 s gilt dort etwa

n=12. Der Abstand zur kritischen Heizflachenbelastung durchlauft hingegen ein ausge-

pragtes Minimum ungeféhr zeitgleich mit dem Erreichen der maximalen Brennstofftempera-
tur und steigt danach auf héhere Werte an. Wiirde man hingegen das Auftreffen einer Tem-
peraturfront mit erhdhter Eintrittstemperatur berticksichtigen, wirde der Abstand zu OFI ver-
mutlich unterhalb von eins sinken. Damit ist jedoch erst nach einer vollstdndigen Umlaufzeit
des Kihilmittels zu rechnen; aufgrund des Auslaufens der Pumpen und dem damit verbun-
denen Rickgang des Durchsatzes und der Kihimittelgeschwindigkeit kann man hierfir aus
Abbildung 8-8 eine Zeitspanne von rund 180 s ableiten, die etwa um einen Faktor vier gro3er
ist als die nominelle Umlaufzeit (d.h. etwa 46 s), so dal3 dieser Effekt nicht im obigen Stor-

fallszenario bertcksichtigt werden muf3.

8.2.3 Ausfall des Sekundarwarmetauschers

Der dritte untersuchte Auslegungsstorfall betrifft den vollstindigen Ausfall des sekundaren

Warmetauschers. Zugrunde gelegt werden die folgenden Ausgangsdaten:

« Der Reaktor sei zu Beginn im Vollastzustand, analog zum Notstromfall.

« Die Eintrittstemperatur erh6he sich sprunghaft von 37 auf 52,7 °C, d.h. um eine vollstan-
dige Aufheizspanne.

e Es erfolge keine Abschaltung bei einer Kernaustrittstemperatur von >60 °C.

Der Temperatursprung wird durch eine lineare Temperaturrampe mit einer Zeitdauer von 50

ms dargestellt. Die Annahme, dalR3 die Eintrittstemperatur tatsachlich um eine komplette Auf-
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heizspanne ansteigt, ist konservativ, da immer mit geringen Temperaturverlusten auch ohne
den sekundaren Warmetauscher zu rechnen ist.

Auch bei dieser Transiente wird der Reaktor durch den Rickwirkungseffekt der steigenden
KahImitteltemperatur bzw. der sinkenden Kuahimitteldichte schnell unterkritisch und die Leis-
tung geht zurtick. Der Leistungsverlauf ist fir Diffusions- und Transporttheorie in Abbildung
8-12 dargestellt.

Auch hier ist die Ubereinstimmung zwischen beiden Modellen ausgezeichnet, die Abwei-
chungen betragen weniger als 1% Uber den gesamten Transientenverlauf. Dieser Storfall
stellt sich in der Tat als wesentlich weniger kritisch heraus als z.B. der Notstromfall, wie auch
die Betrachtung der thermohydraulischen Parameter an den héchst belasteten Punkten am
Kernaustritt zeigt (Abbildung 8-13). Gut zu erkennen ist das kurzzeitige Maximum in Brenn-
stoff- und KuahiImitteltemperatur, das allerdings aufgrund der schnellen Leistungsabnahme
sehr schnell kompensiert wird. Der Abstand zu OFI sinkt daher auch nur kurzfristig auf einen
Wert, der unterhalb dem des stationdren Zustand liegen, um danach monoton anzusteigen.
Fur den Transientenverlauf nicht maRgeblich, aber in numerischer Hinsicht interessant ist

das Verhalten der Reaktorperiode unmittelbar zu Beginn der Transiente. Durch das Zusam-

Transporttheorie
16000 - - - - - Diffusionstheorie

14000 +

Leistung (kW)

12000 -

10000 -

8000

Tttt
10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30 32 34
Zeit (s)

Abbildung 8-12: Leistungsverlauf bei Verlust der sekundaren Warmesenke fir
Diffusions- und Transporttheorie.

menprallen zweier unterschiedlicher Temperaturschichten errechnet der Code ATHLET ge-
ringfugige Druckschwankungen am Kerneintritt von der Gréf3enordnung einiger Hundertstel
Bar. Diese sind zwar in der Reaktorleistung kaum zu detektieren, sind aber in der Reaktorpe-

riode durchaus erkennbar.



186 8 Berechnungen mit dem gekoppelten Programmsystem

g Q
o= R ) 9
T®T® T
CICR]
¥ X X
| ] 9 S
9 9
N
// RO -2
N = N =
T D
N N
4 ﬂ \ ﬂ
/ S R \\ S
TT® T
88 &
X X X
o | ] o
o o
8 8 8 8 8 o0} M~ o Te} <t ™ N
— — —
(D,) Jnesedwelyjosuualg SiulyRsA-dNd
g g S
®T®®
5% &
¥ X X
|| 9 3
S S
9 9
N
o2 D
AN N
N 3
N
4 on % et
®T®®
) o 1] NN fo
— —
n L0
o o
g 2 R 8 8 8 83 3 ﬁ = o © ~
(Do) Inesadwsl PRIw YN "|IceIsu sBunwIQS Nz pueisqy

Abbildung 8-13: Thermohydraulische Parameter fir den Ausfall der sekundaren Warmesenke; links oben: zeitlicher
Verlauf der Kuhimitteltemperatur; rechts oben: zeitlicher Verlauf der Brennstofftemperatur; links unten: zeitlicher Verlauf
des Abstands zu OFI; rechts unten: zeitlicher Verlauf des Abstands zu DNB. Alle Gré3en werden am Kernaustritt be-
stimmt.
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Dies kann als eine Bestatigung dafir

gelten, daf3 der Transportcode in der 5007

Lage ist, selbst kleinste Stérungen zu 0007

berechnen, ohne dald diese in den nu- é/ 15007

merischen Rundungsfehlern ,unterge- fg 20007

hen“. Die in Abbildung 8-14 gezeigten % zx

Minima und Maxima des Eintrittsdrucks

korrelieren exakt mit den Schwingungen 300

der Reaktorperiode; man beachte, dal D 500 10b01 1002 10,703 10,704 10,105 101006 10,007 10008 10,008 10010
der Wert der Reaktorperiode selbst um Zeit (s)
ca. 5-6 GroRRenordnungen grofer ist als o

die Schwingungsdauer der gedampften 5 o

Schwingung, die im Bild zu beobachten :; 830

ist. In der Transportrechnung kénnen E 834

also selbst solche 10°-Effekte aufgelost E 8.340

werden. 8.335

8.330
10.000 10.001 10.002 10.003 10.004 10.005 10.006 10.007 10.008 10.009 10.010
Zeit (9

Abbildung 8-14: Druckschwankungen und Reaktorperiode
bei Beginn der Transiente (Ausfall des Warmetauschers)

8.3 Hypothetische Reaktivitatsstorfalle

Die zweite Klasse von Storfallen, die in dieser Arbeit untersucht wurden, sind hypothetische
Storfalle, die mit einer grof3en Reaktivitatszufuhr verbunden sind und bei denen sich alle Sy-
stemvariablen auf kurzen Zeitskalen rapide andern. Betrachtet werden im Folgenden:

» Eine prompt kritische Transiente mit einer Reaktivitatszufuhr von 2,2% =3$. Der schnelle
Leistungsanstieg verursacht innerhalb kurzer Zeit massive Dampfbildung im Kern, die ei-
nen starken negativen Rickwirkungseffekt zur Folge hat.

e Eine prompt kritische Transiente mit einer Reaktivitatszufuhr von 12% innerhalb eines
extrem kurzen Zeitraums von nur 0,2 ms.

Dazu muf3 grundsatzlich bemerkt werden, dafd ein physikalisch plausibler Ereignisablauf zur

Einleitung solcher Storfalle beim FRM-II nicht denkbar ist. Im Vordergrund steht auch nicht

die genaue Erfassung der Thermofluiddynamik des Reaktorkerns, sondern die Einsatzfahig-

keit des zeitabhangigen Transportcodes. In der ersten Transiente wird gezeigt, dal} das

Transportprogramm in der Lage ist, auch rdumlich stark inhomogene Reaktvitatsanderungen

und die komplizierten Rickwirkungseffekte durch Dampfbildung auf sehr kurzen Zeitskalen

zu behandeln. Bei der Bewertung der Ergebnisse ist dabei zu bertcksichtigen, daf} die Mo-
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dellierung der Zweiphasenstromung in ATHLET fur Forschungsreaktoren nicht ausreichend
validiert ist.

Bei der zweiten Transiente steht die Untersuchung extrem schneller Vorgdnge mit starken
raumlichen Anderungen im Vordergrund. Es wird demonstriert, daR das Transportprogramm
auf der Basis von Zeitschritten im Sub-Mikrosekundenbereich in der Lage ist, die im Kern
stattfindenden Thermalisierungsprozessse zeitlich aufzulésen. Diese schnellen Ausgleichs-
vorgange finden i.allg. auf Zeitskalen statt, die sich der quasistationaren Betrachtungsweise

entziehen; die Verwendung eines voll impliziten Transportcodes ist hier zwingend notwendig.

8.3.1 Prompt kritische Transiente mit 3$-Reaktivitatszufuhr

Die Ausgangssituation wird wie folgt angenommen:

e Der Kern ist zu Beginn auf 100% Leistungsniveau beim Nennwert des KihImitteldurch-
satzes.

« Bei T=10 s wird die Transiente durch Ziehen des zentralen Regelstabes eingeleitet; die-
ser wird innerhalb von 50 ms um etwa 4 cm aufwérts bewegt, was dem 1000-fachen der
maximal zuldssigen Fahrgeschwindigkeit entspricht; die Reaktivitatszufuhr wird durch
Anpassung der Stabendposition auf genau 3$ festgelegt.

¢ Die Leistung im Kern steigt schnell an, was zur Dampfbildung im Kuhlmittel fuhrt, wo-

durch negative Reaktivitat zugefihrt wird und die Leistung zurlickgeht.

240000
220000-
200000
180000
160000-
140000
120000
100000-
80000
600001
40000
20000-
10,00 10,05 10,10 10,15 10,20 10,25
Zeit (S)

[/

Leistung (kW)

Transport, A=660 s
Transport, A=387 s
Diffusion, N=387 ps

Abbildung 8-15: Leistungsverlauf bei einer prompt kritischen Transiente mit 3% Reaktivitatszufuhr;
gezeigt werden die Ergebnisse von Transportrechnungen mit und ohne Beriicksichtigung der
Einbauten sowie einer Diffusionsrechnung mit Einbauten
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Im Gegensatz zu den verzégert kritischen Auslegungsstorfallen spielen hier die Einbauten im
Moderatortank eine gewichtige Rolle. In Abschnitt 6.3.7 wurde gezeigt, dal’ die experimen-
tellen Einbauten eine Verringerung der prompten Lebensdauer von 660 us auf 387 ps bewir-
ken. Der Leistungsverlauf der 3$-Transiente ist in Abbildung 8-15 dargestellt: Betrachtet
wurde zundachst die Transporttheorie mit und ohne Bertlicksichtigung der Einbauten, fir den
Fall mit Einbauten wurde zusétzlich eine Diffusionsrechnung durchgefihrt.

Zur Berechnung einer solchen Transiente muf3ten zunéchst die maximal zulassigen Zeit-
schritte drastisch auf ca. 30 ps reduziert werden. Tatsachlich zeigte sich, daf3 hier der Code
ATHLET i.allg. die maximale Zeitschrittweite vorgibt, die im Bereich des Sattigungssiedens
durchaus auf weniger als eine Mikrosekunde verringert werden kann. So erforderte die Be-
rechnung von 250 ms Problemzeit eine Gesamtanzahl von 10000 Zeitschritten.

Hier zeigen sich erstmals erhebliche Abweichungen zwischen Diffusionsndherung und
Transporttheorie. Erstere ist offenbar nicht in der Lage, die Rickwirkungen bei stark verrin-
gerten Kuhlmitteldichten korrekt zu erfassen; der Effekt der Dampfbildung wird hier zu hoch
eingeschétzt.

Noch bedeutender ist allerdings der Einflul3 der Einbauten: wahrend fir den Moderatortank
ohne Einbauten die Leistung auf ein Maximum von etwa 170 MW nach 130 ms ansteigt, er-
reicht der Reaktor mit Einbauten einen Spitzenwert von etwa 230 MW bereits nach 100 ms.
Physikalisch ist der weitere Verlauf ebenfalls plausibel: durch die negativen Rickwirkungen
geht die Leistung zunéchst zurtick auf etwa 70 MW, da die Zweiphasenstromung im Kern je-
0,200 5
0,175+ ‘
0,150+
0,125+
0,100
0,075+
0,025
0,000+
-0,025
-0,050
-0,0754
-0,100
-0,1254
-0,150
-0,175 -

-0,200 : .
10,00 10,05

Transport, A=660
Transport, A=387

Reaktorperiode (S)

T T T 1
10,10 10,15 10,20 10,25

Zeit (s)

Abbildung 8-16: Reaktorperiode fur die 3$-Transiente, bestimmt aus Transportrechnungen ohne und
mit Bertcksichtigung der experimentellen Einbauten im Tank (/=660 us bzw. N=387 ).
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doch nicht stabil ist und der Regelstab nach wie vor in seiner ausgefahrenen Position ver-
bleibt, kommt es zu einem erneuten Anstieg der Reaktorleistung mit wiederholter Verdampf-
ung des Kihlmittels.

Die Anderung der Reaktivitat des Kerns laRt sich sehr gut an der Reaktorperiode veran-
schaulichen (siehe Abbildung 8-16). Wahrend der Stabbewegung tber die ersten 50 ms der
Transiente fallt die Periode zunachst auf ihr Minimum von etwa 23 ms (mit Einbauten, 33 ms
ohne Einbauten) ab. Solange die Strémung einphasig bleibt (bis etwa 80 ms nach Transien-
tenbeginn) sind die Rickwirkungen nur schwach, die Anderung der Reaktorperiode daher
nur gering. Erst mit Einsetzen signifikanter Verdampfung steigt sie rapide an; die ,Polstellen”
in Abbildung 8-16 bezeichnen die Zeitpunkte, an denen der Leistungsverlauf umkehrt. An
den starken Oszillationen insbesondere bei negativen Periodenwerten erkennt man, dal3 der
Leistungsverlauf in Abbildung 8-15 keineswegs ,glatt" ist , sondern stark durch lokale Rick-
wirkungseffekte gepragt ist.

Abbildung 8-17 zeigt sehr anschaulich das Verhalten der thermohydraulischen Parameter,
z.B. des Dampfgehalts (links oben) fir diesen Storfall. Deutlich zu erkennen ist der Zeitpunkt,
an dem erstmals Sattigungssieden eintritt (ca. 90 ms nach Transientenbeginn); betroffen
sind zunéachst die heil3esten Kanéle 21 und 28 an der Kernunterkante. Ware das unterkiihlte
Sieden korrekt berticksichtigt, wiirden sich eine signifikante Dampfbildung bereits friiher (bei
etwa 75 ms), namlich mit Einsetzen der Stromungsinstabilitaten (OFI) einstellen (siehe links
unten), wodurch die Leistungstransiente etwas eher beendet ware.

Die teilweise starken Oszillationen im Dampfanteil sind bedingt durch das zunehmende Mal3
an Queraustausch, das zwischen den einzelnen Kandlen stattfindet, um den Druck Uber die
radiale Richtung auszugleichen. Ferner wird in dieser Transiente mehrfach das Regime fur
den Warmeubergangkoeffizienten gewechselt: ATHLET verwendet dazu verschiedene Wér-
meilbergangskorrelationen [LEROO], die jeweils flr bestimmte Bereiche (parametrisiert nach
Uberhitzung bzw. Unterkiihlung des Fluids und Dampfanteil- bzw. Qualitat) tabelliert sind und
zwischen denen in Ubergangsbereichen interpoliert sind. So findet wahrend der Transiente
bis zum ersten Leistungsmaximum ein Ubergang vom einphasigen Bereich (iber das unter-
kuhlte Sieden zum Blasensieden statt, charakterisiert durch einen hohen Nettodampfanteil
bei T=150 ms nach Transientenbeginn. Nach Durchlaufen des Leistungsminimums bei
T=180 ms nimmt der Dampfanteil rapide ab; hier beginnt das Regime des Filmsiedens, das
durch einen dinnen Dampffilm zwischen beheizter Flache und Fluid charakterisiert ist.
Dadurch verschlechtert sich der Warmeubergang erheblich und die Wandtemperaturen
steigen trotz geringerer Leistung massiv an. Man beachte, dal} die Vorschriften zur Be-
rechnung des Abstandes zu DNB in diesem Bereich nicht mehr guiltig sind. Ahnliches gilt fir
die Bestimmung von OFlI, das streng genommen nur im unterkiihlten Siedebereich physikali-

sche Relevanz besitzt, d.h. fir Werte OFI>1.
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Abbildung 8-17: Thermohydraulische Parameter fur die 3$-Transiente; links oben: Dampfgehalt am Kernaustritt;
rechts oben: zeitlicher Verlauf der Brennstofftemperatur; links unten: zeitlicher Verlauf des Abstands zu Stro-
mungsinstablitaten; rechts unten: zeitlicher Verlauf des Abstands zu DNB.
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Die Brennstofftemperatur erreicht erwartungsgemalfd bei der maximalen Reaktorleistung ih-
ren ersten Spitzenwert von ca. 550 °C; in den naher am Kerneintritt befindlichen Regionen
bleibt hingegen die Plattentemperatur unterhalb des Schmelzpunktes bei etwa 450 °C (man
beachte auch die relativ grofien Temperaturdifferenz von 150K, die sich nun zwischen
Brennstoffzentrum und Cladding aufbaut).

Um das Ausdampfen des Kerns anschaulich darzustellen, wird in Abbildung 8-19 schlief3lich
eine dreidimensionale Darstellung der Kuhimitteldichte in allen 32 Unterkanédlen gezeigt. Man
erkennt deutlich das Einsetzen der Dampfbildung zunéchst am AufRenrand der Kernunter-
kante insbesondere in der Nahe des HeiRkanalaustritts. Uber einen kurzen Zeitraum tritt
auch an der HeiR3stelle signifikante Dampfbildung ein (siehe auch rechts oben). Wahrend und
nach Uberschreiten des Leistungsmaximums ist schlieRlich ein groRBer Anteil der unteren
Kernhalfte ausgedampft. Betrachtet man den zeitlichen Verlauf der Gber den gesamten Kern
gemittelten Kihimitteldichte (Abbildung 8-18), so kann der maximal wahrend der Transiente
erreichte Dampfanteil zu etwa 15 % abgeschatzt werden. Bei der Bewertung dieser Transi-
ente ist neben den Unsicherheiten in den zweiphasigen Warmeubergangskorrelationen auch
zu beachten, dal® der Verlauf zusatzlich von den am Kerneintritt gewahlten Randbedingun-
gen abhangt. So ist der Massenstrom und der Eintrittsdruck wahrend der gesamten Transi-
ente als konstant angenommen worden,; tatsachlich ist jedoch bei diesem System mit Paral-
lelkanalinstabilitdten und der Blockade einzelner Kiihlkanale zu rechnen, die u.U. zu erhebli-
chen Druckoszillationen und Durchsatzschwankungen fiihren, aber mit dem hier verwende-
ten Einkanal-Modell ohne explizite Berlicksichtigung des Primarkuhimittelkreislaufs nicht er-

fal3t werden kénnen.
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Abbildung 8-18: Uber den gesamten Kern gemittelte Kiihlmitteldichte wéh-
rend der 3%$-Transiente
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Abbildung 8-19: Darstellung der zeitlichen Entwicklung der Kithimitteldichte wahrend der 3%-Transiente; blaue Be-
reiche entsprechen einer hohen Kihimitteldichte von annahernd 1 g/cm3, rote Bereiche solche niedriger Dichte
bzw. hohen Dampfanteils.
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8.3.2 Prompt kritische Transiente mit extremer Reaktivitatszufuhr

Die Leistungsfahigkeit des gekoppelten Transportcodes soll nun noch an einer prompt kriti-
schen Transiente mit extremer Reaktivitdtszufuhr demonstriert werden; Ziel des Einsatzes ist
ausschlie3lich eine numerische Bewertung des Codes.

Durch Auswurf des Steuerstabs innerhalb eines sehr kurzen Zeitintervalls soll eine Transi-

ente mit einer Reaktivitatszufuhr von insgesamt 12% eingeleitet werden. Folgender Ablauf

wurde simuliert:

¢ Ausgangszustand des Reaktors ist wiederum der Vollastbetrieb bei hominalem Kihlmit-
teldurchsatz.

« Die Steuerstabbewegung findet Uber einen Zeitraum von nur 0,2 ms statt; in dieser Zeit
bewegt sich der Stab um ca. 30 cm aufwarts, entsprechend einer konstanten Geschwin-
digkeit von 1500 m/s.

Gerade fir das Zeitintervall der Stabbewegung mul3 die Zeitschrittweite sehr stark reduziert

werden; als angemessen erwiesen haben sich hier Intervalle von 50-150 Nanosekunden, so

daf fur die Zeitdauer der Stabbewegung etwa 2000 Zeitschritte ben6tigt werden. Nach Still-
stand des Stabes betragt die Schrittweite maximal 3 Mikrosekunden, wird allerdings bei Ein-
setzen der massiven Dampfbildung im Kern von ATHLET so stark herabgesetzt, dal3 eine

Fortsetzung der Rechnung nicht mehr maoglich ist.

Da die hier betrachteten Vorgange im Kern auf Zeitskalen ablaufen, die von derselben Gro-

Benordnung sind wie die prompte Lebensdauer, wurde die Ortsabhéangigkeit der Neutronen-

gruppengeschwindigkeiten in radialer Richtung in etwa 50 Teilintervalle aufgeldost, um den
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Abbildung 8-20: Leistungsverlauf und Reaktorperiode fir eine Transiente mit 12% Reaktivi-
tatszufuhr
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bereits erwahnten Effekt des ,,Absorption Heating" in der N&he des Steuerstabs und die im
Mittel wesentlich niedrigeren Energien im Schwerwassertank angemessen zu bertcksichti-
gen. Die Rechnung wurde in 16(5) Gruppen ohne Simulation der Einbauten durchgefiihrt.
Der Leistungsverlauf und die zugehdrige Reaktorperiode sind in Abbildung 8-20 dargestellt.
Zu erkennen ist zun&chst der sehr schnelle Leistungsanstieg auf insgesamt 6,5 GW inner-
halb von 20 ms. Interessanter ist jedoch der Verlauf der Reaktorperiode: diese sinkt wahrend
der Steuerstabbewegung zunéchst rapide ab auf Werte unterhalb einer Millisekunde, um
sich anschliel3end an einen asymptotischen Wert anzuschmiegen, der der freien, fast exakt
exponentiellen Zeitentwicklung des Reaktors entspricht. Erst das Einsetzen starker Ruckwir-
kungen durch Dampfbildung etwa 17 ms nach Transientenbeginn a3t den Wert der Periode
wieder stark ansteigen und wird ggf. die Leistungsexkursion beenden. Man erkennt ferner,
dafR die Rickwirkungen im einphasigen Bereich so gut wie keinen EinfluR auf die Kinetik des
Reaktors haben; der wesentliche Abschaltmechanismus ist daher der Voideffekt.

Die Punktkinetik sagt fur den Ablauf einer prompt kritischen Transiente in einem Reaktor

ohne Rickwirkungsprozesse einen Leistungsverlauf gemaf:

P~ exp(%ﬁtj = exp(%tj = A=w(p-8) (8-1)

voraus; so ergibt sich ein alternatives Rechenverfahren zur Bestimmung einer ,dynami-
schen* prompten Lebensdauer A, die sich aus der asymptotischen Reaktorperiode « in
Abbildung 8-20 ableiten laf3t. A war bereits in Abschnitt 6.3.7 fur verschiedene Steuerstab-
positionen aus stationdren Betrachtungen gewonnen worden; man sollte beim Vergleich al-
lerdings bedenken, dafd solche stationdren Rechnungen stets auf der Giiltigkeit einer Sto-

rungstheorie erster Ordnung beruhen, die bei solch massiven Reaktivitdtszufuhren u.U.
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Abbildung 8-21: Asymptotische Reaktorperiode fiir verschiedene Energiegrup-
penanzahlen fir die prompt kritische Transiente
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keine akzeptablen Ergebnisse mehr liefern wird. So ergibt sich aus dem transienten Verhal-
ten bei einer Reaktorperiode von etwa 3,8 ms nun statt der stationaren Lebensdauer von ca.
560 ps (siehe 6.3.7) eine ,dynamische” von 435 ps, d.h. eine Differenz von rund 20%.

Aber auch in diese alternative rechnerische Bestimmung der Lebensdauer gehen erhebliche
Unsicherheiten mit ein. In der vorliegenden Rechnung wurden 16(5) Gruppen benutzt; zur
Uberpriifung des Einflusses der Gruppenanzahl wurden ferner Rechnungen, allerdings ohne
Ruckwirkungen, fur 4(1), 12(3) und 13(4) Energiegruppen durchgefiihrt. Der jeweils erreichte
asymptotische Werte der Reaktorperiode ist in Abbildung 8-21 abzulesen. Je geringer die
Gruppenanzahl, desto hoher ist offenbar die Reaktorperiode und damit auch die berechnete
prompte Lebensdauer. Dieses Verhalten ist bei der Bestimmung einer ,dynamischen” Le-
bensdauer zu beachten und ggf. durch Rechnungen mit mdglichst vielen Energiegruppen zu
Uberprifen. Hier im Beispiel erhélt man z.B. Differenzen bis zu 15% in der dynamischen Le-
bensdauer.

Fur diese schnelle Transiente ergibt sich ein weiterer interessanter Gesichtspunkt hinsicht-
lich der Ausbreitung der Neutronen. Auf den betrachteten Zeitskalen sollte es méglich sein,
die Propagation zumindest der thermischen Neutronen Uber das Gesamtsystem zeitlich und

raumlich aufzulésen, da deren Gruppengeschwindigkeit nur etwa 3*10° cm/s betragt und so

HafrrT

Abbildung 8-22: Materialzoneneinteilung und Gitternetz in der rz-Ebene fir den gesamten FRM-II

selbst fir eine stof3freie Durchquerung des Moderatortanks etwa eine Millisekunde benétigt
wird. Da die Darstellung der Gruppenflisse aufgrund des enormen Leistungsanstiegs nicht
fur eine Veranschaulichung geeignet ist, wurden hier die wahrend der Transiente in jedem
Zeitschritt errechneten lokalen ,Reaktorperioden” fur die niedrigste thermische Gruppe auf-
gezeichnet. lhre inversen Werte sind ein gutes Maf fiir die zeitliche Anderung des Neutro-
nenflusses.

Zum besseren Verstandnis der Vorgéange ist in Abbildung 8-22 nochmals die r-z-Geometrie
sowie das gewahlte Maschengitter fir den FRM-II gezeigt; gekennzeichnet sind insbeson-
dere der Moderatortank sowie die Kernregion mit dem Hafnium- bzw. Berylliumteil des Steu-

erstabes.
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Abbildung 8-23: Darstellung der rdumlich aufgeldsten inversen Reaktorperiode der thermischen Gruppe fur die

prompt kritische Transiente; das Gitter entspricht dem in Abbildung 8-22 gezeigte.
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Die in Abbildung 8-23 dargestellte Bildsequenz zeigt auf demselben Gitter sehr anschaulich
die Ausbreitung der durch die Steuerstabbewegung im Uberschuf® produzierten Neutronen
Uber das gesamte System. Bei Beginn der Stabbewegung erhoht sich der thermische Flul?
zunéchst nur in unmittelbarer Nahe der Hafnium-Beryllium-Grenzschicht und dem direkt be-
nachbarten Kuhlkanal; mit fortschreitendem Ersatz von Hafnium durch Beryllium im Kern
dehnt sich dieser Peak immer weiter entlang der Kernachse, aber auch seitlich in den
Brennstoff und den Moderatortank aus. Die Beschrankung auf die unmittelbare Kernumge-
bung zu Beginn der Transiente und die schnelle Thermalisierung der Neutronen im Beryllium
und insbesondere im Kiuhlwasser erklart die zunachst rapide abfallende Reaktorperiode; erst
wenn die Teilchenzahlbilanz durch einen wesentlichen Anteil von schwerwassermoderierten
Neutronen dominiert wird, ist wieder mit einem Anwachsen zu rechnen. Nach Ende der
Stabbewegung bei T=200 us erfolgt die Ausbreitung der thermischen Neutronen zusehends
gleichmé&Riger und in alle Raumrichtungen &ahnlich. Erst jedoch mit der kompletten Abfla-
chung des Profils nach ca. 13 ms erfolgt der Ubergang in den asymptotischen Bereich, in
dem die zeitliche Leistungsentwicklung exponentiell verlauft, das raumliche Leistungsprofil

unverandert bleibt und die Umverteilung der Neutronen abgeschlossen ist.

8.4 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde der Einsatz des gekoppelten Modells aus Thermofluiddynamik und
zeitabhangiger Neutronentransporttheorie fir verschiedene Auslegungsstorfalle des FRM-II
sowie zwei hypothetische Reaktivitatstransienten beschrieben.

Betrachtet wurden zunéchst die Auslegungsstorfélle, in denen sich die raumliche Verteilung
des Neutronenflusses nur schwach andert. Durch die Anwendung von Neutronentransport-
theorie kdnnen zu jedem Zeitpunkt genaue Aussagen Uber den Reaktivitatszustand des
Kerns und Uber die thermohydraulischen Variablen des Gesamtsystems gemacht werden
kénnen. Es wurden geeignete lokale Ruckwirkungsmodelle entwickelt, die fur das einphasige
Stromungsregime sicherlich ausreichend sind, fur zweiphasige Strémungen hingegen noch
einer Validierung bedurfen.

Die hypothetischen, prompt kritischen Transienten sollen hingegen die numerischen Fahig-
keiten des Transportcodes demonstrieren, auch rdumlich stark inhomogene Ruckwirkungs-
effekte auf kurzen Zeitskalen erfassen zu kdnnen. So kann z.B. der Effekt massiver lokaler
Dampfbildung, aber auch die Umverteilung thermischer Neutronen durch schnelle Anderun-

gen der Kerngeometrie berechnet werden.
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In dieser Arbeit ist ein neues transientes Neutronentransportprogramm entwickelt worden,
das die zeitabhangige Boltzmanngleichung in der Diskrete-Ordinaten-Formulierung I6st,
ohne dabei Einschrankungen oder Naherungen hinsichtlich der Behandlung der Zeitvaria-
blen machen zu mussen. Dies wird durch eine unbedingt stabile, voll implizite Zeitdiskretisie-
rung und eine dynamische Schrittweitenanpassung erreicht.

Grundlage dieses transienten Codesystems ist der stationare Sy-Code DORT, dessen Ent-
wicklung bis in die 70er Jahre zuriick reicht. Aufgrund der umfangreichen Anwendererfah-
rung gehdrt er zu den robustesten deterministischen Transportcodes und ist fur die unter-
schiedlichsten Anwendungen validiert worden. DORT wurde im Rahmen dieser Arbeit aus-
fuhrlich mit anderen stationaren Transportcodes verglichen; dabei stellte sich die im Code
implementierte Diskrete-Ordinaten-Methode im direkten Vergleich mit Py- oder integralen
Transportmethoden als der numerisch effizienteste Ansatz heraus.

Der Code DORT wurde in ein Ubergreifendes Programmgerist eingebunden, das neben den
zahlreichen programmtechnischen Erweiterungen fir die Implementierung der Zeitabhan-
gigkeit auch eine verbesserte Speicherverwaltung und Eingabedatenaufbereitung enthalt.
Die Konvergenz des iterativen Losungsverfahrens wurde um mehrere GroéRenordnungen
verbessert, um die in zeitabh&ngigen Rechnungen wesentlich scharferen Konvergenzkrite-
rien erfullen zu kénnen. Dies wurde erreicht durch eine optimierte Iterationsstrategie sowie
durch den Einbau von Spaltdichte-Extrapolationsmechanismen und einer verbesserten Be-
handlung der thermischen Energiegruppen innerhalb des Iterationszyklus. AuRerdem wurde
durch die Verwendung eines FluRextrapolationsverfahrens der Rechenaufwand fir die L6-
sung eines transienten Zeitschrittes gegeniber einer stationaren Rechnung erheblich redu-
ziert.

Zur Erfassung von Ruckwirkungseffekten wurde das Neutronentransportprogramm mit dem
in der GRS entwickelten Thermofluiddynamikcode ATHLET gekoppelt. Durch die flexible
Kopplung kdnnen beliebige neutronenkinetische Maschengitter auf die ATHLET-Nodalisie-
rung des untersuchten Systems abgebildet werden. Zwischen Neutronenkinetik und Ther-
mohydraulik werden dann wahrend der Transiente die nodalen nuklearen Leistungsdichten
sowie die fur die Bestimmung der Rickwirkungseffekte wichtigen thermohydraulischen Pa-
rameter, z.B. Kihlmitteltemperatur, Kihlmitteldichte und Brennstofftemperatur, in jedem
Zeitschritt ausgetauscht. So kdnnen zu jedem Zeitpunkt der Transiente genaue Aussagen
sowohl uber den Reaktivitatszustand und die Neutronenflul3verteilungen als auch uber die
thermohydraulischen Zustandsvariablen gemacht werden. Die Berechnung der nuklearen

Wirkungsquerschnitte zur Erfassung der Ruckwirkungen wird in einem separaten Modul
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durchgefihrt, das die zum jeweiligen Systemzustand gehdrigen Querschnitte aus vorberei-

teten Basisbibliotheken durch Interpolation bestimmt. Durch die Verwendung hochoptimierter

Interpolationsroutinen kann dieser rechenintensive Programmteil ebenfalls fir jeden Zeit-

schritt ausgefiihrt werden.

Insgesamt wurde somit ein Programmsystem entwickelt, das sehr flexibel ist und auf eine

breite Klasse von Problemen angewendet werden kann. Zu den besonders hervorzuheben-

den Eigenschaften gehéren neben den bereits erwahnten:

« Die Verwendung beliebig vieler Energiegruppen; dadurch kénnen sowohl schnelle Sys-
teme, aber durch die optimierte Behandlung der Aufwartsstreuung auch thermische Re-
aktoren effizient behandelt werden.

e Die Sy-Quadratur und die Streuordnung kénnen frei vorgegeben werden und sind prinzi-
piell nur durch die Rechenzeit bzw. durch die Ordnung der Legendre-Entwicklung der
verflighbaren Querschnitte limitiert.

« Die Anzahl der (Ublicherweise sechs) Vorlaufergruppen kann frei festgelegt werden; dar-
Uiber hinaus kénnen die Energiespektren der verzdgerten Neutronen im Code entweder
explizit spezifiziert oder durch die Wabhl eines B¢ berticksichtigt werden.

« Die Neutronengeschwindigkeiten in der zeitabhangigen Transportgleichung kénnen als
globale Gruppenwerte spezifiziert werden, es ist aber auch die Verwendung raumlich va-
riabler Gruppengeschwindigkeiten mdglich.

« Das Transportprogramm verfligt ferner Gber eine geometrische Kritikalitatssuche sowie
Uber einen optionalen Berechnungsmodus zur Bestimmung punktkinetischer Parameter,
fur den zusatzlich die adjungierte Transportgleichung geldst wird.

¢ Neben dem Code DORT ist im gekoppelten Programmsystem ein im Rahmen dieser Ar-
beit entwickelter, hochoptimierter Diffusionscode implementiert. Dieser kann z.B. zu Ver-
gleichen mit Transporttheorie oder fur schnelle Vorausrechnungen genutzt werden.

Die Leistungsfahigkeit des gekoppelten Codes wurde anhand des Forschungsreaktors FRM-

Il als einem realen und anspruchsvollen Anwendungsbeispiel demonstriert. Diese Reaktor-

anordnung stellt hohe Anforderungen sowohl an die neutronenkinetische als auch an die

fluiddynamische Modellierung. So ist es notwendig, die raumlich stark inhomogene Kom-
paktkernanordnung nicht nur durch ein sehr fein gewahltes Maschengitter, sondern auch
durch eine grof3e Anzahl von Energiegruppen zu beschreiben, um die steilen FluRgradienten
und die ungleichméRige Leistungsverteilung im Kern korrekt zu erfassen. Bedingt durch den

grof3en Anteil an Aufwartsstreuung und das rechentechnisch ungunstige Streuverhaltnis, z.B.

0s/07>0,9 im Moderatortank, ist aul3erdem die in Transientenanalysen erforderliche hohe

Konvergenz der Gruppenfliisse (<10®) und Spaltdichten (<10™) mit einem erhéhten numeri-

schen Aufwand verbunden. Die Beschreibung von Riuckwirkungen wird schlief3lich durch die
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komplexe Modellierung der KihImittelstromung in den engen, evolventenférmigen Kihlspal-
ten sowie die aufwendige Berechnung der Wirkungsquerschnitte erschwert.

In dieser Arbeit ist es gelungen, ,Best-Estimate“-Analysen fur den FRM-II mit dem gekop-
pelten Programmodell durchzufihren. Dabei wurden zunachst drei Auslegungsstorfalle des
FRM-II betrachtet, namentlich der Leistungsstorfall, der Notstromfall und der Ausfall des Se-
kundarwarmetauschers. Diesen Storfallen ist gemeinsam, daf3 sie auf relativ langen Zeit-
skalen von 5 bis 100 s ablaufen. Obwohl die maximale Zeitschrittweite im voll impliziten Pro-
grammodell durch die Konvergenzgeschwindigkeit des iterativen Losungsverfahrens limitiert
ist, konnten alle drei Transienten mit einigen hundert bis max. 5000 Zeitschritten und ent-
sprechend geringer Rechenzeit berechnet werden.

Besonders zum Tragen kommen die Starken des gekoppelten Programmsystems bei zwei
hypothetischen Reaktivitatsstorfallen des FRM-II. Hier wurden extrem grof3e und in kurzen
Zeiten zugefuhrte Reaktivitdten von 2,2% und 12% betrachtet. Bei diesen Reaktivitatstransi-
enten findet die Anderung der Formfunktion von Neutronenfliissen und Spaltdichten auf sehr
kurzen Zeitskalen statt und kann daher durch ein quasistationares Verfahren nicht erfaf3t
werden. Mit dem voll impliziten Schema werden dagegen sowohl die raumliche Umverteilung
der Neutronen als auch die starken rdumlichen Rickwirkungseffekte, z.B. bei lokaler Ver-
dampfung des Kuihlmittels, durch die Modellierung korrekt beschrieben.

Zusammenfassend laf3t sich feststellen, dafl} es dank der heute zur Verfigung stehenden
Rechnerkapazitaten maoglich ist, realistische Storfallanalysen fur komplexe zweidimensionale
Anordnungen mit Transporttheorie, in vielen Energiegruppen und mit voll impliziter Zeitdis-
kretisierung durchzufihren.

Eine Erweiterung auf dreidimensionale Geometrien kann durch den Austausch des 2D-
Transportcodes DORT gegen den 3D-Code TORT erreicht werden. Aufgrund der ahnlichen
Programmestruktur wiirden dabei grof3e Teile des transienten Codesystems unverandert blei-
ben. Die Lésungsverfahren fur komplexe 3D-Anordnungen lassen sich dartber hinaus er-
heblich optimieren, wenn man in Betracht zieht, daf3 die Diskrete-Ordinaten-Methode ein er-
hebliches Parallelisierungspotential besitzt, da die verschiedenen Ordinatenrichtungen zei-
lenweise voneinander entkoppeln und so auf mehrere Prozessoren verteilt werden kénnen.
Entsprechende Entwicklungsarbeiten zur Anpassung des Codes TORT fiur ,Shared-Me-
mory“-Architekturen existieren bereits.

Eine weitere Verwendung kann der zeitabhdngige Neutronentransportcode bei der Berech-
nung von fortschrittichen Reaktorkonzepten, wie z.B. den gasgekuihlten Hochtemperaturre-
aktoren oder Anordnungen mit kompaktem Kern, aber auch bei der Untersuchung von
schnellen Reaktoren finden. Solche Anlagen werden Ublicherweise mit zweidimensionalen,
zylindersymmetrischen Modellen dargestellt und sind in ihrer Komplexitat, d.h. sowohl hin-
sichtlich der Anzahl der rdumlichem Maschenpunkte als auch der Anzahl der Energiegrup-
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pen, vergleichbar mit dem in dieser Arbeit verwendeten FRM-II-Modell. Die entwickelten Re-
chenmethoden wurden sich also fur die Transientenanalysen solcher Systeme eignen.

Ein weiteres Anwendungsfeld eréffnet sich fir die sog. beschleunigergetriebenen Systeme
(ADS=Accelerator Driven Systems), die heute wegen ihrer inh&renten Sicherheitsmerkmale
und ihres Potentials zur Transmutation langlebiger Aktinide verstarkt diskutiert und unter-
sucht werden. Zur Simulation solcher Systeme mufite der bestehende Transportcode ledig-
lich um einen festen Quellterm zur Beschreibung der Neutronenkaskade, die durch den
Protonenstrahl des externen Beschleunigers erzeugt wird, erweitert werden. Dabei muf3te
sowohl die energetische Verteilung der Kaskadenneutronen als auch deren Richtungsani-
sotropie angemessen bericksichtigt werden.

Das Kernstlck dieser Arbeit, das zeitabhangige Neutronentransportmodell mit voll impliziter
Zeitdiskretisierung und der Kopplung an die Thermohydraulik, hat also neben der Anwen-
dung auf Forschungsreaktoren einen weiten Einsatzbereich fur fortschrittliche Reaktorkon-

zepte, fur die nun Storfallanalysen mit erhéhter Genauigkeit durchgefuhrt werden kénnen.
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Anhang A : Darstellung der FluBmomente und
Entwicklung der Streuquelle in Sphéarische Har-
monische

Die Entwicklung des Streuquerschnitts in Legendre-Polynome wurde bereits in Kapitel 2 be-
schrieben und lautet mit den Momenten Z'S und der maximalen beriicksichtigten Streuord-

nung L:

s E - EQm)= Y (2 +1)sl(F.E - E)R(Qm). (A1)
=0

Setzt man diesen Ausdruck in die integrale Darstellung der Streuquelle ein:
Gsveu L E' ~ E,Q)= [dE' [a02(r E' - E,Q@ )yl EG), (A2)
dann erhalt man mit den Additionstheoremen der Legendre-Polynome und den Eigenschaf-

ten der Kugelfunktionen zunachst folgenden Ausdruck in den assoziierten Legendre-Funk-

tionen R™:

Al0:)= L SR(a a0 R+ 22 I R esrlo- )

2l g |+ m)!
(A-3)
R°¢)=R ()
und daraus die Streuquelle:
_ L 1 2
Gsreu(F.E' — E.Q)= [dEY (21 + 14 (r E' — E){HO(E) [d& [de RO(E) g (F .6, 0) +
=0 -1 0
(A-4)
23 =M eonte) e [ B (6)cosk (-7 /..
S+ m) R

Die Winkelabhangigkeit wurde hier durch die zwei unabhéangigen Winkel & und «w in Zylin-
dergeometrie ausgedrickt. Fur kartesische Geometrie ist & ggf. durch u zu ersetzen. Ver-
wendung des Additionstheorems cosK (w- ') = cosKwcosKw' +sinKwsinKe' und einige al-

gebraische Umformungen liefern dann in kompakter Notation:
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dsreuF.E' - E.Q)= jdE'ZL:(ZI +15L(F,E' - E) IzC,m(f,w)qm(r,E') (A5)

1=0 m=-|

mit:

(I +m
CcM(¢,w)= (A-6)
1/2
2= ) 1
[W R™ (€)sin(jm/e) m<0
und den FluBmomenten:
1 2n
gq"(F.E)= [d¢ [dwC"(& w)p(r.E ¢ w). (A7)
-1 0
Die Winkelflisse ¢ kdnnen entsprechend ausgedriickt werden durch:
L
W E&w) =Y >cM(Ew)gm(,E). (A-8)
[=0m=-I
Die Funktionen C™ sind gerade Real- bzw. Imaginérteil der Kugelfunktionen:
O(Yim) m=0
(A-9)

c"(¢.w)=
D@Im) m<0.

Fur Zylindergeometrie gilt ¢(£,w)=w(f,~w), d.h. die FluBmomente mit negativem m sind

identisch Null. Die Entwicklung des Winkelflusses reduziert sich dann zu:

W EED)=Y YOl E). (10

I1=0m=0

Daraus folgt, dal® fur eine Entwicklung bis zur Ordnung L =1 drei FluBmomente, fiir eine
Entwicklung bis zur Ordnung L =3 bereits zehn Fluimomente gebraucht werden. Allgemein

gilt: Anzahl der FluBmomente =(L+1)(L+2)/2.

In Tabelle A-1 sind die ersten 10 Funktionen C/™, die fiir eine P-Entwicklung bendtigt wer-

den, aufgefihrt.
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l,m cM(¢.w)

0.0 Po(¢)

10 P(é)

11 PL(&)cosw

20 P, ()

21 (V3/2)P(¢)cosw
2.2 (V3/6)P2(£)cos2w
50 P ()

31 (V6/6)PL(#)cosw
32 (V15/30)P2 () cos 2w
33 (v10/60)P3(£)cosaw

Tabelle A-1: Die ersten 10 Kugelfunktionen
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Anhang B : Erzeugung von Wirkungsquerschnitts-
bibliotheken

Der vorliegende Abschnitt gibt einen kurzen Uberblick tiber die in dieser Arbeit verwendeten
Methoden zur Erzeugung von Gruppenwirkungsquerschnitten. Ausgehend von der Datenba-
sis in Form der ENDF/B-Files wird zunachst die Erstellung der grundlegenden Multigruppen-
bibliotheken kurz umrissen. Die problemabhangige Aufbereitung dieser Daten umfal3t dann
zunachst eine Resonanzbehandlung der beteiligten Nuklide sowie die anschlieRende Homo-
genisierung und Kondensierung der Querschnitte. Die entsprechende Programmsequenz ist
bereits in Kapitel 6 vorgestellt worden; hier werden nun die theoretischen Grundlagen der
verwendeten Methoden und die numerische Umsetzung in den verschiedenen Modulen in

kompakter Form erlautert.

B.1 Datenbasis

Ausgangspunkt der Querschnittserzeugung sind die sog. ,Nuclear Data Files”, in denen
heutzutage eine Vielzahl nuklearer Reaktionsdaten zur Verfligung stehen. Diese stammen
zu einem wesentlichen Teil aus Experimenten und werden ggf. durch theoretische Anséatze
erganzt, um fur alle Nuklide von praktischer Bedeutung den gesamten Energiebereich von
10® eV bis 20 MeV abzudecken. Die wichtigsten Evaluierungen sind ENDF/B-VI (,Evaluated
Nuclear Data File*, [END91]), JEF2.2 (,Joint European File*, [NOR94]) und JENDL3.2 (,Ja-

Thermischer Aufgeloste Unaufgelbzgﬁ Schneller

Bereich > < Resonanzen Resonanz Bereich

—— Totaler Querschnitt
10° -{ — Absorptionsquerschnitt
Elastischer Querschnitt

Wirkungsquerschnitt (barns)
|5l\)
|

| | | [ | [ | | [ | [ |
10 101° 10° 10® 107 10° 10° 10* 10° 102 10t 10° 10t

Energie(MeV)

Abbildung B-1: Mikroskopische Querschnitte fir U-235: Dargestellt sind der elastische, der Absorptions-
und der totale Querschnitt



Anhang B 207

panese Evaluated Nuclear Data Library“, [NAK95]). In diesen Bibliotheken sind die Daten

einheitlich im ENDF6-Format [ENDOQ] in sog. ,Files” gespeichert und enthalten:
Reaktionsquerschnitte, z.B. fir Absorption, Spaltung, Photoproduktion etc., die als
Punktdaten in der Energie vorliegen. Zwischen den einzelnen Datenpunkten kann mittels
in den Files spezifizierter Vorschriften interpoliert werden, so dal® die Darstellung konti-
nuierlich in der Energie ist.
Beschreibung der Resonanzen: Aufgrund der Vielzahl der nuklearen Resonanzen wiirde
eine punktweise Erfassung des gesamten Resonanzbereichs (siehe Abbildung B-1) ge-
rade fur schwere Nuklide einen immensen Speicheraufwand bedeuten; angegeben wer-
den daher statt dessen die Positionen, Spinabhangigkeiten etc. der einzelnen Resonanz-
peaks sowie die Halbwertsbreiten fir verschiedene Wechselwirkungsprozesse. Eine
punktweise Auswertung zur Bestimmung von Selbstabschirmung und Dopplerverbreite-
rung kann dann durch Rekonstruktion der Resonanzen mit Hilfe des Breit-Wigner- oder
Reich-Moore-Formalismus [MAC94] erfolgen.
Beschreibung der Streuprozesse: Die Verteilung der Streuprodukte in Energie und Win-
kel wird fur elastische und inelastische Prozesse, aber auch fur Reaktionen mit Teilchen-
produktion (z.B. (n,2n), (n,3n), (n,y)) tabelliert. Fir schnelle und epithermische Prozesse
stammen die Daten vorwiegend aus Messungen; im thermischen Bereich werden sie
durch analytische Beschreibungen der Streufunktionen fir verschiedene Modelle (kohéa-
rente und inkoharente Streuung an freien und gebundenen Zustanden in Kristallen, Ga-

sen etc.) erganzt.

Abbildung B-1 zeigt als Beispiel die punktweise Darstellung von totalem, elastischem und
Absorptionsquerschnitt von U-235. Wéahrend die Querschnitte fiir thermische Energien recht
gut durch eine 1/v-Abhangigkeit beschrieben werden, erkennt man sehr deutlich den ausge-
pragten Resonanzbereich. Dieser wird Ublicherweise unterteilt in die sog. aufgeldésten Reso-
nanzen, die sich eindeutig durch ihre Lage und Breite charakterisieren lassen, und die un-
aufgeldsten Resonanzen, die meist so dicht beieinander liegen, daf ihre Position experi-
mentell nicht exakt bestimmt werden kann. Fir letztere werden im ENDF-Format lediglich
statistische Durchschnittswerte fur die Abstande einzelner Resonanzen und deren Breiten
gemeinsam mit sog. Wahrscheinlichkeitstabellen angegeben.

Das ENDF-Format ist allerdings aufgrund seiner kontinuierlichen Energiedarstellung nicht
kompatibel mit Transportcodes, die Wirkungsquerschnitte in Energiegruppenform benétigen.
Zur Erzeugung von sog. Multigruppenbibliotheken verwendet man daher (i.allg. recht um-
fangreiche) Produktionscodes wie NJOY [MAC94, NJOOO], XLACS [GRE92] oder ETOX
[SCH69], die direkt auf die ENDF-Datenfiles zugreifen und folgende Operationen durchfiih-

ren:
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Nuklidweise Rekonstruktion von Punkt-Querschnitten fur die einzelnen aufgeltsten Re-
sonanzen durch SLBW oder MLBW (Single- und Multi-Level-Breit-Wigner Beschreibung).
Dopplerverbreiterung der aufgeldsten Resonanzen fir eine diskrete Anzahl von Tempe-
raturen.

Selbstabschirmungsrechnungen fur die aufgeldsten und unaufgelésten Resonanzen und
Bestimmung der sog. ,Bondarenko-Faktoren®, die parametrisch von der Temperatur und
dem sog. Hintergrund-Querschnitt abhéngen (s.u.).

Extrahierung von temperaturabhangigen thermischen Querschnitten und Streumatrizen
fur Streuung sowohl an freien Atomen als auch an gebundenen Systemen.

Erzeugung von Gruppenquerschnitten mit Hilfe von vordefinierten FluRspektren, die als
erste grobe Approximation an die interessierenden Systeme zu verstehen sind. Fir Re-

aktorstudien wahlt man den Flu z.B. proportional zum prompten Spaltspektrum x im
schnellen Energiebereich, OI/E im sog. ,Abbremsbereich“ (1eV-0.1MeV) und als Max-

well-Boltzmann-Verteilung im thermischen Bereich. Natirlich beschreibt diese Darstel-
lung die tatséachlichen FluRverhaltnisse in einem nuklearen System nur sehr grob, so daf3
die Gruppenanzahl i.allg. recht gro3 gewahlt werden muf3, um die eingehenden Fehler zu

minimieren und die Bibliothek flir eine breite Klasse von Problemen anwendbar zu ma-

102

10714 | L | | |
105 103 101 10 10% 105 107
Energie (eV)

Abbildung B-2: Fur die Querschnittswichtung verwendetes FluRspektrum der Biblio-
thek ANSL-V

chen. Kennt man bereits die Materialzusammensetzung des Systems, kann das Fluf3-
spektrum um einige charakteristische Resonanz-,Dips” der beteiligten Materialien erwei-
tert werden, wie in Abbildung B-2 fir die Bibliothek ANSL-V gezeigt [FOR90], die speziell
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fur das Studium der ,Advanced Neutron Source” (ANS) entwickelt wurde und auf
ENDF/B-V-Daten basiert.
Auf diese Weise sind eine grof3e Anzahl von Gruppenbibliotheken fir unterschiedlichste An-
wendungen generiert worden; Beispiele sind z.B. SCALE 4.4 [JORO00] und SAILOR [SIM84]
fur Kritikalitatsanalysen von thermischen Systemen wie z.B. Leichtwasserreaktoren, die
BUGLE- [WHI96] und VITAMIN C/E-Bibliotheken [ROU87] fur gekoppelte Neutron-Gamma-
Abschirmungsrechnungen, CASK [MOR72] fur die Auslegung von Transportbehaltern oder
JFS [TAK78] fur das Studium schneller Reaktoren. Insgesamt existieren sicherlich einige
Hundert solcher Bibliotheken, die je nach Anwendung in der Anzahl der Energiegruppen, der
Resonanzbehandlung, den implementierten Nukliden und der Gruppenstruktur stark variie-
ren. Kommerzielle Codes wie HELIOS, CASMO oder WIMS, die speziell fur die Berechnung
von LWR-Brennelementen benutzt werden, verfligen meist Uber eigene Querschnittssatze,
die insbesondere die beim Abbrand anfallenden Nuklide detailgenau bertcksichtigen.
In dieser Arbeit wurden insgesamt drei Bibliotheken zum Studium des FRM-II verwendet:
Die oben erwahnte Bibliothek ANSL-V, die aufgrund der konzeptionellen Ahnlichkeit von
ANS und FRM-II ausgewahlt wurde und die typischen Materialien flr Forschungsreakto-
ren in einer 99-Energiegruppendarstellung erfasst, wobei besonders Wert auf eine akku-
rate Behandlung der thermischen Gruppen gelegt wurde.
Die 238-Gruppenbibliothek des Codesystems SCALE4.4 [JORO0O0], die umfangreichste
Multigruppenbibliothek, die mit diesem Programm mitgeliefert wird. Sie enthalt Daten fir
alle gangigen Nuklide und eine akkurate Behandlung der Temperaturabhéngigkeit der
Resonanzdaten und bericksichtigt gleichermaf3en schnelle wie auch thermische Grup-
pen mit hoher Genauigkeit.
Die 44-Gruppenbibliothek aus SCALE4.4, die durch Kondensation der 238-Gruppenbi-
bliothek mit einem typischen LWR-Spektrum erzeugt wurde. Aufgrund der stark redu-
zierten Gruppenanzahl ist sie wesentlich leichter handzuhaben und erlaubt ggf. schnelle
Vorausrechnungen.
In Abbildung B-3 ist am Beispiel der 238-Gruppenbibliothek der totale Querschnitt von U-235
aufgetragen; hier werden nun die punktweisen ENDF/B-VI-Daten mit den entsprechenden
Gruppendaten verglichen. Man erkennt deutlich, daf’ die Daten fir thermische und schnelle
Energien sehr gut durch die Gruppenstruktur erfallt werden. Der Resonanzbereich zeigt hin-
gegen im Bereich der aufgeldsten Resonanzen nur noch einige markante Peaks, im Bereich
der unaufgelosten Resonanzen ist der Gruppenquerschnitt weitgehend geglattet. Es ist von
eminenter Bedeutung, daf} speziell diese Energiebereiche einer sog. Resonanzbehandlung
unterzogen werden, um den wichtigen Effekt der Resonanzselbstabschirmung korrekt zu
erfassen, in den bereits die Materialzusammensetzung sowie die Geometrie des betrachte-

ten Systems eingeht. Dazu werden sowohl die in der 238-Gruppenbibliothek abgespeicher-
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ten Resonanzparameter (d.h. Lage und Breite der aufgelésten Resonanzen) als auch die
oben bereits erwahnten Bondarenko-Faktoren bengtigt.

Die derart erzeugten Querschnitte haben dann prinzipiell das korrekte Format, um direkt an
einen deterministischen Transportcode Ubergeben werden zu kdnnen. l.allg. ist die Anzahl
der beteiligten Energiegruppen jedoch viel zu grof3, um ein zwei- oder gar dreidimensionales
Problem in akzeptablen Rechenzeit bewaltigen zu kénnen. Man wird also z.B. die 238-Grup-
penstruktur auf wesentlich weniger Energiegruppen, z.B. 8-20 fir den FRM-II, ,kondensie-
ren“ missen; daruber hinaus ist es manchmal nétig, Materialbereiche mit komplexer geome-
trischer Struktur (z.B. den Brennstoffbereich des FRM-II) durch eine raumlich homogene
Materialzone zu ersetzen.

Die Verfahren der Resonanzbehandlung, Kondensierung und Homogenisierung der Wir-

kungsquerschnitte sind Thema der folgenden Abschnitte.

—— ENDF/B-VI-Daten
—— SCALE 4.4 238 Gruppen

Wirkungsquerschnitt (barns)
5(D
|

| | | | [ | |
10 1010 10° 10® 107 10° 10° 10* 10° 10° 10%' 10° 10t

Energie(MeV)

Abbildung B-3: Vergleich von kontinuierlichen Daten und 238-Gruppen-Werten des totalen
Wirkungsquerschnitts von U-235

B.2 Die Nordheim-Methode

Es wurde bereits oben erwahnt, dal3 im epithermischen oder Abbremsbereich der Neutro-

nenfluB in einem unendlich ausgedehnten Medium grob durch eine Funktion 01/E approxi-

miert werden kann. Diese Annahme ist solange gultig, wie das Medium keine ausgepragte
Resonanzstruktur besitzt; ist dies der Fall, so wird der Flu3 an den Absorptionsmaxima stark
unterdriickt und wird dort ausgepréagte Minima aufweisen; diesen Effekt bezeichnet man als
Resonanzselbstabschirmung. Beachtet man ferner, dal3 in die Definition der Gruppenquer-

schnitte gemanr Abschnitt 2.4 eine FluRwichtung mit eingeht:
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Eg
[dE'o(E")e(E)
: , (B-1)

of = e
[dE'o(E')
Eg

so ist es evident, dal} durch die Gegenwart von Resonanzabsorbern die Gruppenquer-
schnitte u.U. wesentlich modifiziert werden. Dieser Effekt wird um so ausgepréagter sein, je
grol3er die Wahrscheinlichkeit dafir ist, dal’ ein Neutron bei der Abbremsung bzw. Thermali-
sierung auf ein Resonanznuklid trifft. Zwei Faktoren beeinflussen diesen Prozel3:
Je grofer die Nukliddichte des Resonanzabsorbers im Medium verglichen mit den um-
gebenden Nichtresonanzmaterialien (oder &quivalent dazu, je geringer der sog. Hinter-
grund-Querschnitt), desto geringer ist die ,Resonanzentkommwahrscheinlichkeit".
Ist der Resonanzabsorber nicht homogen im Medium verteilt, sondern in gewissen Mate-
rialregionen konzentriert, hat ein Neutron eine grof3ere Chance, beim Abbremsen in Be-
reichen geringer Absorption dem Resonanzeinfang zu entkommen (,Spatial Self-Shiel-
ding“-Effekt).
Aufgabe der Nordheim-Methode [NORG61] ist es, die energetische Abhangigkeit des Neutro-
nenflusses in der Umgebung einer Resonanz so gut wie moglich wiederzugeben; die raumli-
che Abhangigkeit kann dann allerdings aufgrund der grof3en Anzahl von Energiepunkten nur
sehr grob approximiert werden. Man geht daher davon aus, dal das Medium dargestellt
werden kann durch eine eindimensionale Brennstoffzone F, in der Resonanzabsorption
stattfindet (z.B. ein unendlich ausgedehnter Zylinder oder eine Kugel) sowie einer umgeben-

den externen Moderatorzone M ; die Flusse ¢y, und ¢ seien jeweils raumlich konstant, die
zugehorigen Volumina mit V), und Vg bezeichnet. Leckage- und Gittereffekte werden pau-
schal durch die sog. ErststoRwahrscheinlichkeiten Ps _ y (E) und Py _ ¢ (E) beriicksichtigt.

Dies sind gerade die Wahrscheinlichkeiten dafurr, daf3 ein Neutron mit Energie E der Brenn-
stoffregion F entkommt und seinen nachsten Stold im Moderator M erfahrt und umgekehrt.

Ferner nimmt man an, dal® im epithermischen Bereich die Abbremsung von Neutronen aus-
schlieBlich durch elastische Streuung stattfindet. Dann 4Rt sich die Ubergangswahrschein-
lichkeit von einer Energie E' zu einer Energie E aus den klassischen Gesetzen der Mecha-

nik herleiten und ist gegeben durch:

P(E' - E) :ﬁ%dE fir E'0[E,E/al
(B-2)

2
a= ( £+ 3 A= Massenzahl desstreuenden Kerns.
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Die GroRe 1-a stellt gerade den maximal mdglichen relativen Energieverlust dar, den ein
Neutron bei der elastischen Streuung an einem Atomkern der Masse A erfahren kann. Die
stationdre Neutronentransportgleichung a3t sich nun als System von gekoppelten Integral-
gleichungen, den sog. Abbremsgleichungen (,Slowing-Down-Equations®) formulieren

[GRE98a]. Die Bestimmungsgleichung fur die Flisse in der Brennstoffzone lautet:

Elag 1 1
Ve (©)=veb-rl u (] el @) |2
E F
=P (E-E) .
Elay 1 1
lp - (e] o g € |2
E M
_—
=P (E )
und fir die Moderatorzone analog:
Elag 1 1
Vi Zmou (E VF[PF m )] IdE'ﬂ:(E')ZSF(E')(l_a JE
£ F
R €6 .
[ 0 ]E/aM 1 1
Vy L-PR dE’ E' —.
VM M - I o (E)Zam ( )(1—aM]E'
R
=Py (E'-E)

Die linke Seite gibt jeweils die Gesamtreaktionsrate ;@ in der jeweiligen Zone an; auf der
rechten Seite findet man die Beitrage der Abwartsstreuung in Brennstoff- und Moderator-
zone. Diese werden fur die Brennstoffzone (Gleichung B-3) gewichtet mit den Wahrschein-
lichkeiten, daR ein Neutron nicht der Brennstoffzone entkommt (1-Px _ ), ) bzw. daR es aus
der externen Moderatorzone (PM . ,:) in diese eindringt (analoge Uberlegungen gelten na-
turlich fur Gleichung B-4).

Fiur die externe Moderatorzone wird nun die ,Narrow Resonance Approximation* durchge-
fuhrt: Es wird unterstellt, daR die Resonanz schmal ist verglichen mit dem gesamten Integra-
tionsintervall [E,E/aM]. Dann ist der Beitrag zum zweiten Integral in Gleichung B-3, den die
Integration Uber die schmale Resonanz liefert, vernachlassigbar, und der Flul3 ¢, kann fir
den verbleibenden Anteil des Integrationsintervalls durch seinen asymptotischen Wert 0 1/E
approximiert werden. Der Streuquerschnitt >g, ist im epithermischen Energiebereich in gu-
ter Naherung gleich dem konstanten Potentialstreuquerschnitt. Mit diesen Annahmen [a3t

sich das zweite Integral in Gleichung B-3 analytisch auswerten und man erhalt:
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Elay 1 1 5
Vm [Plsl ~F (E)] [dE‘A (E)Z g (E')(l_ jE = VmPu_r (E)% (B-5)
E awm
Beachtet man ferner die sog. Reziprozitatsrelation [GOL62]:
Vi Pu - rZaw (E)=VePe - mZe (E), (B-6)

lassen sich die obigen Gleichungen schlie3lich vollstandig entkoppeln, und man findet eine

Bestimmungsgleichung fur den FluR ¢ allein:

1 Elar 1 )1

0w (E)=| = |Pe_m (E)o E+[1—Po E] dE'g: (E')oe (E' =
S L B R e T
Hier wurden, wie bei der Resonanzbehandlung allgemein blich, die mikroskopischen Quer-

schnitte o, eingeflhrt, die man durch Division der makroskopischen Querschnitte Z,r
durch die Nukliddichte Ng erhalt. Man beachte, dafl3 in dieser Gleichung nicht mehr explizit

auf die externe Moderatorzone Bezug genommen wird; wesentlich ist lediglich die Bestim-

mung der Entkommwahrscheinlichkeiten P ), . Codes zur Lésung von Gleichung B-7 er-

lauben es dariber hinaus, zusatzliche Abbremsintegrale fir mit dem Brennstoff homogen
vermischte Nichtresonanznuklide (sog. interne Moderatoren) zu definieren, so dal? auch
komplexere Materialzusammensetzungen behandelt werden kénnen. Der Integralterm in
obiger Gleichung wird dann zu einer Summe mehrerer Integrale, wobei die Integrationsinter-
valle jeweils abhangig von der Masse der beteiligten Nuklide sind.

Bei der numerischen Losung von Gleichung B-7 fir ¢ wird jede Resonanz separat behan-

delt, indem sie zunachst punktweise rekonstruiert wird. So gilt fir den einfachsten Fall einer

Breit-Wigner-Resonanz:

2

o:\E)U f \+Oo
R e 7 e

(B-8)

mit dem statistischen Spinfaktor g, Maximum und Breite der Resonanz Ey bzw. I' sowie

dem konstanten Potentialquerschnitt o, = 4|’ (aist die sog. Streulange). Insbesondere fur

Resonanzen im thermischen oder nahezu thermischen Bereich mul3 dieser Ausdruck ggf.
dopplerverbreitert werden, indem Gleichung B-8 Uber das Maxwellsche Geschwindigkeits-

profil der Absorberatome der Masse M und Temperatur T gemittelt wird:
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-1
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Fur eine ausfuhrliche Diskussion des Dopplereffektes und der analytischen Auswertung von

Integralen der Form B-9 sei z.B. auf [LANOQO] verwiesen.
Nach der Festlegung geeigneter MaschengroRen fur das Integrationsgitter definiert man die

obere Integrationsgrenze so weit oberhalb der Resonanz, daf? auch der Flu3 g dort in gu-

ter Naherung auf seinen asymptotischen Wert 001/E gesetzt werden kann und integriert
Gleichung B-7 mit den Ausdriicken B-8 bzw. B-9 von hohen zu niedrigen Energien. Hat man

auf diese Weise die Flusse fur alle Resonanzen innerhalb des Energieintervalls [Eg,Eg_lj

ermittelt, lassen sich die entsprechenden Gruppengréf3en aus Gleichung B-1 bestimmen.

B.3 Dancoff-Korrekturen

Zur Auswertung von Gleichung B-7 bendtigt man neben den analytischen Ausdriicken fir die
Wirkungsquerschnitte auch die Form der Koeffizienten Pz _ (E) Fur eine einzige Brenn-
stoffregion F, die in einen unendlich ausgedehnten Moderator M eingebettet ist, 1aRt sich
fur isotrop emittierte Neutronen in kartesischer 1D-Geometrie der folgende Ausdruck herlei-
ten [CAS53, SAU6G3]:

171 1
P E)=Prg-—| =—-E = ) )
FAM( ) Fo-x(2 3(X)} X dze (B-10)
Moderator Moderator Moderator
Ro CRo |CRR CRR| |CR,R CRo,R| [CR.P
—> —> > —> 1> > —>
(1-C)R, (1-C)CRoR (1-C)ICRR’
Brennstoff Brennstoff Brennstoff Brennstoff

Abbildung B-4: Zur Definition der Entkommwahrscheinlichkeit und des Dancoff-Faktors in
Brennstoffgittern
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Abbildung B-5: Einflull des Spatial Self Shielding auf den totalen Querschnitt von
U-235 fur die Dancoff-Faktoren 0.0, 0.5 und 1.0

d ist die Dicke der eindimensionalen Brennstoffzone, E; das Exponentialintegral der 3. Art
(Ausdriicke fur diese geometrieabhéangigen ,Entkommwahrscheinlichkeiten® sind z.B. in
[OTT64, SAUG3] ausfiuhrlich tabelliert). Diese Formulierung geht davon aus, daf3 ein Neu-
tron, das der Brennstoffregion entkommt, seinen nachsten Sto3 auf jeden Fall im Moderator
erfahren wird. In der Gblichen Situation, in der ein periodisches Gitter von Moderator- und
Brennstoffzonen vorliegt (z.B. LWR-Brennelemente oder die Plattengeometrie des FRM-II)
besteht hingegen stets eine gewisse Wahrscheinlichkeit C, der sog. Dancoff-Faktor, dal3
das Neutron den Moderator wechselwirkungsfrei durchlauft und der nachste Stol3 wiederum
im Brennstoff stattfindet; die Entkommwahrscheinlichkeit P _ y; (E) muR dann entsprechend
modifiziert werden, um diesen Effekt zu beriicksichtigen.

Diese Situation ist in Abbildung B-4 fur ein unendliches Stabgitter dargestellt. Die Wahr-
scheinlichkeit, dal} ein Neutron aus dem Moderator den Brennstoff stof3frei durchquert, ist

hier mit P, bezeichnet. Aus dem Bild ergibt sich die Gesamtentkommwahrscheinlichkeit

durch folgende unendliche Reihe:

P (E):F>F0(1—c)[1+cpt +C?R2+C3R3 +..... :P,:O(l—C)ﬁ. (B-11)
- t

Man kann ferner zeigen, daf3 sich die Wahrscheinlichkeit B, durch den totalen Querschnitt

2 und durch die Strecke | ausdriicken laRt, die isotrop emittierte Neutronen im Mittel in

der Brennstoffregion zurticklegen [CAS53]:
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~ 1-C
P=1-13¢Pp = PFAM(E)zP,:O[l_(l_rz - )CJ (B-12)
tFTFO

Fur den Dancoff-Faktor C existieren ebenfalls ausfiihrliche Tabellierungen fur unterschiedli-
che Geometrien in der Literatur (siehe z.B. [KNI78]). Fir das symmetrische Brennstoffgitter

in Abbildung B-4 gilt z.B. (mit den Dicken von Brennstoff und Moderator dg und dy, ):

C=2E5((2dy —dg)Zim )- (B-13)

Die Grenzfalle C=0 bzw. C=1 entsprechen den Féllen, dal} der Absorber als isolierte
Brennstoffregion in einem unendlichen externen Moderator vorliegt, bzw. einem homogenen
Resonanzmedium ohne externen Moderator. Der teilweise erhebliche Einflul3 der raumlichen
Resonanzselbstabschirmung ist fur diese Grenzfalle sowie fir C=0.5 in Abbildung B-5 fir
den Energiebereich 1eV-100eV dargestellt; auch diesem Bild liegen die U-235-Querschnitte
der 238-Gruppenbibliothek zugrunde.

B.4 Die Bondarenko-Methode

Mit der Nordheim-Integralmethode lassen sich die Effekte der Selbstabschirmung sowie die
korrespondierenden Gruppenquerschnitte gemald Gleichung B-1 recht genau bestimmen.
Die Voraussetzung ist jedoch, dal3 die Resonanzen in Position und Breite wohlbekannt sind
und sich durch Beziehungen wie der Breit-Wigner-Gleichung B-8 hinreichend gut darstellen
lassen. Dartber hinaus kann die Nordheim-Methode auch nicht den Einflu3 sich Uberlap-
pender Resonanzen erfassen. Im Bereich der unaufgeldosten Resonanzen ist sie daher nicht
anwendbar.

Eine wesentlich einfachere und ungenauere, aber rechentechnisch effektive Methode zur
Behandlung dieses Bereichs ist der sog. Bondarenko-Formalismus. Bei der Herleitung der
Nordheim-Gleichung B-7 wurde bereits von der sog. ,Narrow-Resonance“-Approximation
Gebrauch gemacht, an jener Stelle jedoch nur fir den externen Moderator. Ubertragt man
diese Vorgehensweise auch auf den FIu® in der Brennstoffregion, erhalt man folgenden ein-
fachen Ausdruck fur ¢ [BONG64]:

1 15 _Pe_m(E)
Yr(E)+Ze(E)E T T 1-Pe_n(E)

o (E) O (B-14)

Der FIuR3 ist also in diesem Zugang im wesentlichen proportional zum totalen Querschnitt;

heterogene Effekte werden pauschal durch einen ,Escape“-Querschnitt berticksichtigt. Um
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das Gruppenintegral B-1 fur einen mikroskopischen Querschnitt g; des Nuklids i auszu-

werten, schreibt man:

J-diE oi(ET)
E 2 (ET)+ Zex
o (T)="4 1 (B-15)

JE Ze(ET) e

Alle anderen im Brennstoff vorkommenden Nuklide j#i werden nun absepariert. Mit der

Definition der makroskopischen Querschnitte = =Ng folgt dann:

dE ai(ET)
a E Niol(E,T)+ .Z.Njaﬁ (E,T)+Ze
ad(T)= & 17 1 . (B-16)
E Niot (E,T)+ ZNJO’E (E,T)+See
j#i

g

Definiert man ferner den sog. Hintergrund-Querschnitt fir Nuklid i :

1
ol = W[Z% +3 ' No? (E)] , (B-17)

i j#i

so ergibt sich schliellich:

dE_ oi(ET)
E ol(ET)+0?
odo0T)= g7 (B-18)

gE ait(E,T)+ aio

Die Gruppenquerschnitte kdnnen also zunachst als parametrische Funktionen des Hinter-

grund-Querschnitts und der Temperatur fur diskrete Werte von gy und T berechnet wer-
den, ohne daf} dabei Ricksicht auf die Herkunft von oy genommen werden muf3. Ist der
Hintergrund-Querschnitt sehr grol3 (gy — «), reduziert sich Gleichung B-18 auf den Grenz-

fall der sog. ,unendlichen Verdiinnung® (Infinite Dilution).

Ohip =9 = (n(Egs/Ey)™ dEEai (E). (B-19)

— g
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Dieser Wert entspricht dem Fall, in dem aufgrund der niedrigen Konzentration des Nuklides
i keine Resonanzselbstabschirmung stattfindet. Ein Beispiel flr die typische parametrische
Abhangigkeit der Gruppenquerschnitte vom Hintergrund-Querschnitt ist in Abbildung B-6 am
Beispiel der 16-Gruppen Hansen-Roach-Bibliothek [JORO0OQ] dargestellt. Gezeigt wird der Ein-
fangquerschnitt von U-238 fur die 5 Gruppen im Resonanzbereich 3eV-3keV jeweils mit der
Angabe des Infinite-Dilution-Limits.

In den SCALE-Gruppenbibliotheken werden Wirkungsquerschnitte im Bereich der unaufge-

Iosten Resonanzen durch Angabe des ,Infinite-Dilution®-Limits sowie durch die schon ein-

gangs erwahnten Bondarenko-Faktoren spezifiziert, die die Werte aig|D mit den Werten

08(0o,T) fur endliche oy verknipfen:
09(00,T)= Fé (JO,T)O'ig D - (B-20)

Ublicherweise werden in den SCALEA4.4-Bibliotheken firr jede Energiegruppe neben aig D

diskrete Werte der Fig fur etwa 5-6 Hintergrund-Querschnitte und 3-5 verschiedene Tempe-

raturen angelegt. Durch teilweise recht komplizierte Interpolationsschemata [KID74] kénnen
daraus Querschnitte fur beliebige Kombinationen dieser beiden Parameter berechnet wer-
den, wobei die Hintergrund-Querschnitte im Falle eines einzelnen Resonanznuklids durch
Gleichung B-17 gegeben sind. Liegen in einem Material hingegen mehrere Nuklide mit Bon-

darenko-Daten vor, muf3 die Bestimmung von o iterativ erfolgen. Fir den einfachen Fall

von Urandioxid (d.h. U-238, U-235 und O-16) geschieht dies wie folgt: ausgehend von zwei

84 T T T Infinite Dilution
Werte:
12
Gruppe 12:
72 — Hansen-Roach 16-Gruppenbibliothek - 110%';"5

Gruppe 8 550 eV -3000 eV
Gruppe 9 100eV- 550eV
Gruppe 10 30 eV - 100 eV
60 — Gruppe 11 10 eV - 30eV
Gruppe12 3eV - 10eV -+

—_ |Gruppe 11:
“E’ a8 |- 56-barns
.g Gruppe 10:
3 50 barns
2]
No 36 —
b
24
Gruppe 9:
12 — [11 barns
Gruppe 8:
0 2 barns

10! 10% 103 10% 108
zro(boms/U—238 atom)

Abbildung B-6: Parametrische Abhangigkeit des Einfangquerschnitts vom Hinter-
grund-Querschnitt fir das Nuklid U-238
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238,9,(0)

235,9,(0)
0 und o

anfanglichen Schatzungen fur die beiden Hintergrund-Querschnitte o

fuhrt man die Vorschriften:

O,t235,g,(n) - F 259 (T, agSS,g,(n)) Utzlsg,g

Ut238,g,(n) _ Ft238,g (T, agSS,g,(n) at2|3§,g

(B-21)

und:;

235g,n+1) _ 1 (238.9 16,9 )
99 () = 2 YIE Tlex

5 (B-22)

Z
N
=R

238,9,(n+1) _

235,g . <16, )
90 Y (ZtF Tl e
238

bis zur Konvergenz von o durch. Der Sauerstoff enthalt keine Bondarenko-Faktoren und

erscheint daher ausschlief3lich im Hintergrund-Querschnitt.

Es sei hier ausdricklich darauf hingewiesen, daf3 die Erzeugung der Bondarenko-Faktoren
und die Erstellung makroskopischer Gruppenguerschnitte mit der Bondarenko-Methode zwei
vollkommen separate Prozesse sind. Die beschriebene Vorgehensweise dient lediglich dazu,

die Resonanzselbstabschirmung makroskopischer Gruppenquerschnitte in konkreten Mate-
rialmischungen korrekt zu ermitteln. Die eigentliche Erstellung der Fig hingegen ist ein kom-

plizierter, teils mit groRen Ungenauigkeiten behafteter Prozel3, der von Codes wie NJOY
oder ETOX durchgefiihrt wird. Gerade fur schnelle Reaktoren, fur die die Absorption im un-
aufgeldsten Resonanzbereich eine erhebliche Rolle spielt, ist die Anwendbarkeit der Bonda-
renko-Methode fraglich; fur thermische Systeme hat sie sich jedoch in den meisten Anwen-

dungen als ausreichend genau erwiesen.

B.5 Kondensierung und Homogenisierung von Querschnitten

Die beschriebenen Methoden zur Resonanzbehandlung erzeugen mikroskopische Quer-
schnitte, die bereits bis zu einem gewissen Grad problemabhéngig sind, da sowohl Nord-
heim- als auch Bondarenko-Methode explizit die Materialmischungsverhaltnisse als auch
(wenn auch nur sehr grob) die geometrischen Gegebenheiten des betrachteteten Systems
bertcksichtigen, um die raumliche Selbstabschirmung korrekt wiederzugeben.

Prinzipiell mif3ten aus den verschiedenen mikroskopischen Querschnitten o, nun nur noch
die makroskopischen Querschnitte >, der verschiedenen Materialien durch die korrekte Mi-

schung der jeweils beteiligten Nuklide ermittelt werden, um Transportrechnungen durchfih-

ren zu kénnen:
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m
m =2 Njo" (B-23)
i=1

wenn das Material M gerade aus m verschiedenen Nukliden mit den Kernzahldichten N;

besteht. Zuvor ist es jedoch i.allg. notwendig, die Anzahl der Energiegruppen so weit zu re-
duzieren, da? mehrdimensionale Transportrechnungen in akzeptabler Rechenzeit durch-
fuhrbar sind.

Der Grundgedanke dieser Kondensation ist wie folgt: die Querschnitte mehrerer sog. ,Fein-
gruppen® sollen in einem geeignet gemittelten ,Breitgruppenquerschnitt* derart zusammen-

gefal’t werden, dal die integralen Reaktionsraten erhalten bleiben [GRE98Db]:

s [d% Np(7) [dE@E,T)= [d>r N(F) [dE o(E.F)e(E.T) (B-24)

Og ist hier der gewinschte mikroskopische Breitgruppenquerschnitt eines Nuklids fur eine
im Moment nicht naher spezifizierte Reaktion im Energieintervall G. Da die Querschnitte
J(E,F) bereits als Feingruppenquerschnitte vorliegen, lait sich Gleichung B-24 auch in

Gruppenform schreiben:

s SNL S @=3N; > olal ¢= jd3r [dE@(E.T). (B-25)
i g6 ] g6 Vi g

Das raumliche Integral ist hier in eine Anzahl von Regionen V; aufgeteilt worden, in denen
das Nuklid mit dem Querschnitt aé mit den jeweils konstanten Nukliddichten N; vorliegt

(die Differenzierung des mikroskopischen Querschnitts in verschiedene aé kann dann not-
wendig werden, wenn ein und dasselbe Nuklid in den verschiedenen Zonen unterschiedliche
Temperaturen besitzt; ansonsten gilt aé =og ).

Ferner wird Uber alle Feingruppen gdG summiert. Man beachte, dal3 in Gleichung B-25 der

uber V; gemittelte Feingruppenflu ¢)§§ als zusatzlicher Wichtungsfaktor eingeht. Da dieser

von Region zu Region variieren kann, bedeutet dies, dal’ die Breitgruppenquerschnitte fur
verschiedene Regionen unterschiedlich sein kdnnen, obwohl dort ein und dasselbe Nuklid

(eventuell sogar mit denselben Konzentrationen N und identischen Temperaturen) vorliegt.
Eine korrekte Bestimmung der o setzt also voraus, dald die Gruppenflisse ¢)§§ als Lésung

der Transportgleichung bereits bekannt sind. Da dies i.allg. nicht der Fall ist, wird man versu-

chen, das interessierende mehrdimensionale System durch eine oder mehrere Trans-
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Abbildung B-7: Die verschiedenen Wichtungsoptionen fiir die Kondensierung
und Homogenisierung der Wirkungsquerschnitte

portrechnungen niedrigerer Dimension zu approximieren, um so zumindest genaherte Gro-

Ren fur die Flisse qoé zu erhalten, die dann in das Wichtungsschema B-25 einfliel3en.

Auf die Grole N[j) in B-25 wurde bislang nicht ndher eingegangen. Diese Grol3e ist abhan-

gig davon, wie die Regionen V; ausgewahlt werden, Uber die die Wichtung der Querschnitte

aé stattfinden soll. Dies sei anhand von Abbildung B-7 erlautert, die ein nukleares System

mit 11 verschiedenen Materialzonen darstellt, von denen lediglich die vier grau unterlegten
das betrachtete Nuklid enthalten sollen.

Die einfachste Moglichkeit ist die sog. Zonenwichtung. In jeder der vier Materialzonen
wird ein individueller Querschnittssatz erzeugt. Mit N[j) =N; =1 ergibt sich dann die fol-

gende Wichtungsvorschrift:

I gl
. 2.94%
al =gDG—j j=1.4. ( B-26)
2%
glG
Diese Vorschrift ist vermutlich die am haufigsten verwendete, insbesondere dann, wenn
die Querschnitte direkt auf ein hoherdimensionales Problem mit dhnlicher Geometrie
Ubertragen werden sollen. Es ist aber auch dann sinnvoll, wenn der Fluf? im System stark
variiert oder wenn jede Zone eine andere Temperatur aufweist.
Regionenwichtung: Ist das Material nur von sekundarer Bedeutung fir das System (z.B.

Strukturmaterialien), ist es haufig ausreichend, einen gemeinsamen Querschnittssatz fur
alle Zonen zu erstellen; dann gilt N,jD =N; und das entsprechende Wichtungsschema

lautet:
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>N; Yol
go= 1 906
2Ny

i gdG

j=1.4. (B-27)

Zellwichtung: Haufig ist es erwinscht, einen gréf3eren inhomogenen Materialbereich mit
komplizierter Struktur (z.B. ein LWR-Brennelement) auf eine einzige aquivalente homo-
gene Zone abzubilden (,Homogenisierung®). Dies ist insbesondere dann notwendig,
wenn der geometrische Aufbau eines Teilsystems zwar n&herungsweise in einer oder
zwei Dimensionen, aber nicht mehr fir das kompliziertere Gesamtsystem dargestellt

werden kann (z.B. Brennelement — Reaktorkern). In Abbildung B-7 soll z.B. die durch ge-

strichelte Linien definierte Zelle homogenisiert werden. N[j) ist nun die zellgemittelte Nu-

kliddichte:
N J = N :JDZ—e’ B-28
P 2V e
jOzelle

unabhangig davon, ob die Zonen das Nuklid enthalten oder nicht. Das Zellwichtungs-

schema lautet nun:

. j
2 Nj Y oge
T~ = jOzele gOG

NY Ya

jOzele gOG

(B-29)

Die Kondensierung der Streumatrizen ist etwas komplizierter. Auch hier fordert man Reakti-

onsratenerhaltung fur Streuung von Breitgruppe G nach G':

Np (F)7(G - G')as = [d° N(F) [dEH(E.T) I'dE'a(E - E). ( B-30)

Die Wichtungsschemata lauten dann mit den gleichen Bezeichnungen wie oben:

Yol Yollg-g)
Zonenwichtung: ﬁé’G, =96 gt , (B-31)

>

glG
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SN Y Sollg-g)

- giG dhG

Regionenwichtung: 0g g’ = .
2Nj 2
j guG
> N Ygl Yollg-g)
. _ _ jOzdle gOG g'OG’
Zellwichtung: 0 ' = ) — .
N > 2

jOzelle @ G

Fur die hdheren Momente der Streumatrizen a'

(B-32)

(B-33)

cg MuBten streng genommen die héheren

FluBmomente als Wichtungsfunktionen einflieRen. Da diese im Gegensatz zu den skalaren

Flissen jedoch nicht strikt positiv sein missen, verwendet man meist auch fir die héheren

Legendre-Momente des Streuquerschnitts die gleichen Gruppenfliisse ¢)§§ wie fur die funda-

mentalen Querschnitte.
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Anhang C : Bestimmung von
Transportquerschnitten

In der Diffusionstheorie wird neben den fundamentalen Wirkungsquerschnitten die soge-

nannte Diffusionskonstante D bendtigt, die Ublicherweise Gber den Transportquerschnitt %,

definiert wird:

. 1
D(r,E)zm. (C-1)
Unglucklicherweise ist die Definition des Transportquerschnitts nicht frei von Unsicherheiten,
da dieser im Gegensatz zu den fundamentalen Querschnitten nicht tber die Forderung der
Reaktionsratenerhaltung bestimmt werden kann. Vielmehr mul3 er die Leckage-Effekte in
Materialzonen korrekt wiedergeben, und diese werden nicht nur durch die Materialeigen-
schaften der Zone selbst, sondern auch durch die Geometrie und Zusammensetzung be-
nachbarter Regionen bestimmt. Bereits in Kapitel 2 wurde gezeigt, dafd die Diffusionskons-
tante und damit auch der Transportquerschnitt in mehreren Dimensionen i.allg. sogar rich-
tungsabhangig sein wird, da in diese Grof3en neben dem skalaren Fluf3 auch der vektorielle
Neutronenstrom eingeht. Die Durchfuihrung von Feingruppenrechnungen fir den FRM-II mit
zweidimensionalen Transportprogrammen ist aber viel zu aufwendig, so dal3 diese Rich-
tungsinformationen bei der Gblichen eindimensionalen Querschnittsbehandlung verloren ge-
hen.
Der 1D-Transportcode XSDRNPM, der in dieser Arbeit zur rAumlichen Wichtung und Ener-
giegruppenkondensierung verwendet wird, bietet die folgenden Optionen zur Generierung
eines Transportquerschnitts:

Die ,konsistente* Methode:

_JaE'zg(E' - ED(F.E)

Sy (F.E)=3(7.E) 300(F,E t)

; (C-2)

aufgrund der eindimensionalen Behandlung ist der Neutronenstrom J hier eine skalare
GroRRe, namlich gerade das erste FluBmoment, dafd in 1D-Transportrechungen leicht be-

stimmt werden kann. In Energiegruppenform lautet Gleichung C-2:

1 Sy
> =39 " pIpR NI (C-3)
g g=1

Die ,inkonsistente* Methode

Zy (FE)=2(r,E) - A5 (E)Z50(E), (c-4)
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wobei fiy den mittleren Streuwinkel im Laborsystem bezeichnet:

1 oo
A5 (E)= [duu [dEZG(E' ~ E, ). (C-5)
-1 0

In Energiegruppenform und P, -Approximation erhalt man daraus (siehe [HEN76]):

G T
a5 = 2299 = 3g=37 -1 ppa (C-6)
SZSO g'=1 3

Haufig vernachlassigt man die nicht-diagonalen Elemente Zgiq',g' # g, so dal sich der

folgende einfache Ausdruck ergibt:

1
58 =39 —gzgf (C-7)

der i.allg. immer dann von Diffusionscodes verwendet wird, wenn keine geeigneten
Transportquerschnitte zur Verfiigung stehen. Diese ,diagonale” Naherung wurde bereits

in ihrer kontinuierlichen Form in Kapitel 3 angegeben:

1

Sq(E' - E)=354(E)s(E-E) = D(f,E)= G E)-a( E) = = (E)

(C-8)

Obwohl allgemein angenommen wird, dal} Gleichung C-2 die ,besten” Transportquerschnitte
liefert, liegt das Problem dieser Darstellung in einer angemessenen Représentation der
Strome J in einer Dimension, insbesondere dann, wenn die Querschnitte flr ein hoéherdi-
mensionales System weiterverwendet werden sollen. XSDRNPM verwendet nebst anderen

Korrekturen eine Buckling-Modifikation:

Jg =\/(¢19)2+(DB¢3)2 (C9)

mit dem ersten FluBmoment ¢ und dem Eingabewert DB? (mit dem sog. geometrischen
Buckling B).
Fuhrt man nun eine Feingruppen-Transportrechnung zur raumlichen Wichtung und Energie-
gruppenkondensierung durch, so ergibt sich z.B. fiir das Zellwichtungsschema (siehe Ab-
schnitt B.5):
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1 '
> > [Jgatg ‘520319 Jg'}
-

G _ j0zele @ G

Konsistente Methode: 7y, = — , (C-10)
N Y 2
j0zelled1 G
3lg8 -1y oo
2 2 Jg| o _ézasl
Inkonsistente Methode: cTtrG - Jzelle g G g (Cc-11)

N 2 29

jOzele g1 G

In der ,diagonalen* Methode wird man i.allg. die flul3gewichteten Querschnitte o;,04 ver-

wenden, wenn die Neutronenstrome nicht aus einer vorhergehenden 1D-Transportrechnung

bekannt sind:

2 Nj 2 %;(Utg —10319]
EtG _ jOzele gOG 3
r - — . .
N Y D

jOzele gOG

(C-12)

Fur den FRM-II wurden Transportquerschnitte bzw. Diffusionskonstanten fur die drei vorge-
stellten Ansétze erzeugt. Wie in Kapitel 6 erlautert, kann der FRM-II mit Diffusionstheorie al-
lerdings nicht wirklich zufriedenstellend behandelt werden. Tatsachlich konnte mit keiner der
oben genannten Beziehungen gleichzeitig der effektive Multiplikationsfaktor und die Lei-
stungsverteilungen so errechnet werden, daR die Ubereinstimmung mit Ergebnissen von
Transportrechnungen befriedigend ist; daneben erhélt man auch unterschiedliche Resultate,
wenn man die drei Diffusionsansatze untereinander vergleicht. In der Tat konnten mit der

konsistenten Methode zwar Werte fur kg berechnet werden, die durchaus in der Néhe der

DORT-Ergebnisse liegen, die Leistungsverteilungen wurden aber dadurch stark verzerrt. Es
zeigte sich schliel3lich, dalR die naive diagonale Approximation im Vergleich mit konsistenter
und inkonsistenter Methode mindestens gleichwertige oder bessere Ergebnisse lieferte,
wenn man Abweichungen im Eigenwert von etwa 1.5-2% im Vergleich mit Transporttheorie
in Kauf nimmt.

In Abbildung C-1 sind die Breitgruppen-Transportquerschnitte fir die drei genannten Metho-
den fiir vier verschiedene Reaktormaterialien dargestellt. Wahrend die Ubereinstimmung fiir
Hafnium ausgezeichnet ist, findet man fiir andere Materialien, z.B. Brennstoff und Schwer-
wasser, sehr grof3e Abweichungen, die auch die unterschiedlichen Ergebnisse der verschie-
denen Diffusionsschemata erklaren. Eine echte Abhilfe kbnnte hier eventuell eine Vorge-
hensweise schaffen, in der die Feingruppenfliisse von vorne herein mit einem 2D-Transport-

programm anstelle von XSDRNPM kondensiert und gewichtet werden und Uber die dann
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richtungsabhéngigen Transportquerschnitte gemittelt wird. Ein solches Verfahren wirde die
Leckage bzw. die Neutronenstrome in mehreren Dimensionen zumindest befriedigend wie-
dergeben und u.U bessere Resultate ermoglichen. Unglicklicherweise sind in den Codes
DORT und TWODANT solche Optionen nicht enthalten, eine Nachrustung ist au3erdem
aufwendig.

Die offensichtlichen Schwierigkeiten bei der Generierung von Diffusionskonstanten sind eine
der groRten Schwachen der Diffusionstheorie, und damit ein gutes Argument, bei kompli-
zierteren Systemen Transporttheorie zu verwenden. Es soll jedoch hier nicht verschwiegen

werden, dafd auch in der Sy -Methode u.U. der totale Querschnitt modifiziert werden mulf3,
um konsistent mit den Py -Streuordnungen zu sein. Die Effekte dieser Korrekturen, z.B. der

Diagonal- , Bell-Hansen-Sandmeier- und Cesaro-Korrektur [FAR92] sind jedoch gerade bei

Systemen mit eher geringer Anisotropie in den Flissen vergleichsweise gering.
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Abbildung C-1: Die Transportquerschnitte fir verschiedene Materialien des FRM-II; gezeigt sind der inkonsi-
stente, der konsistente und der diagonale Querschnitt
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Anhang D : Interpolation von Wirkungsquerschnitten

Um das gekoppelte Programmsystem aus Neutronenkinetik und Thermofluiddynamik (ATH-
LET) zu jedem Zeitschritt mit den richtigen Wirkungsquerschnitten versorgen zu kénnen,
wurde im Rahmen dieser Arbeit ein eigenstandiges Querschnittsinterpolationsmodul pro-
grammiert. Dieses liest bei Programmstart die vollstindigen FRM-II-Basisbibliotheken in
16(5) bzw. 12(3) Gruppen (siehe Abschnitt 6.2.4) in den Hauptspeicher des Rechners ein.
Ferner bendtigt es die Information, wie viele Zonen des zu berechnenden Problems mit un-
terschiedlichen Querschnittssatzen versorgt werden missen. FUr jede dieser Zonen wird von
ATHLET wahrend einer Transiente eine individuelle Kombination der thermohydraulischen
Parameter

Brennstofftemperatur

KihImitteltemperatur

Kuhlmitteldichte
errechnet. Diese werden zu jedem Zeitschritt an das Interpolationsmodul weitergereicht und
dort zur Bestimmung der Zonenquerschnitte verwendet. Sind im Problem z.B. 100 verschie-
dene Ruckwirkungszonen definiert worden, so belauft sich die Gesamtanzahl der durch In-
terpolation zu bestimmenden Querschnitte auf (100 x Anzahl der Energiegruppen x Anzahl
der Querschnitte pro Gruppe x (Streuordnung+1)); dies sind z.B. bei einer P3-12-Gruppen-
rechnung mit etwa 25 Querschnitten pro Gruppe 120000 Werte, die fur jeden Zeitschritt neu
berechnet werden mussen.
Zur dreidimensionalen Interpolation der verschiedenen Parameter wurden zwei verschiedene
Routinen ausgewahlt, getestet und miteinander verglichen. Diese sind:

Die Funktion DQD3VL aus der kommerziellen Programmbibliothek IMSL [IMS97]

Die Funktionen DB3INK/DB3VAL aus der frei verfigbaren Programmbibliothek CMLIB

[NIS00]
Die Funktion DQD3VL interpoliert eine Funktion auf einem regularen 3D-Gitter mit frei wahl-
baren Maschenweiten in x-,y- und z-Richtung durch die Bildung trivariater quadratischer Po-

lynome [BOO78]. Ist der Funktionswert f(x, y,z) gewinscht, so wird zunachst der Gitter-

punkt (xi,yj ,zk) aufgesucht, der die kiirzeste Distanz zu (x, 2 z) besitzt. Um die Polynome
zu formen, werden insgesamt 10 Punkte bendtigt. Sieben davon sind die Werte (xi,yj ,zk),
(xiﬂ,yj,zk), (xi,yjﬂ,zk) und (xi,yj,zkﬂ). Die restlichen drei werden als Vertizes des

Oktanten gewahlt, in denen der gesuchte Wert (x, y,z) selbst liegt. Unglnstig an dieser

Funktion ist die Tatsache, dalR bei jedem Aufruf die Polynome neu errechnet werden mus-

sen; dies lasst sich nicht beheben, da aufgrund des proprietdren Charakters der Quellcode
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nicht zur Verfigung steht. Die Routine hat hingegen den Vorzug, dal3 sie bis zu einem ge-
wissen Mal3 auch Uber das Gitter hinaus extrapolieren kann.

Die Funktion DB3INK verwendet einen anderen Zugang: hier wird die interpolierende Funk-
tion als Tensorprodukt aus drei eindimensionalen B-Splines (d.h. stickweisen Polynomen)
ausgedruckt [BOO79]:

=]
x
>
<
=]
N

f(xy.2)= gV (})V; (yMk (2). (D-1)
i=1j=1k=1

Die Intervalle, auf denen die stiickweisen Polynome U,V,W definiert werden, kénnen vom
Anwender frei gewahlt werden, ebenso der Grad dieser Polynome. Die Koeffizienten ajjy
werden bei Programmstart derart bestimmt, daf3 die Funktion f(x, Y, z) gerade die tabulierten
Werte an den Stitzstellen (xi Y ,zk) wiedergibt. Dies muR3 lediglich einmal bei Programm-

start geschehen und bendétigt auf einer schnellen Workstation lediglich ein bis zwei Minuten

fur die gesamten FRM-II-Querschnitte. Danach kdnnen beliebige zu interpolierende Funkti-
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Abbildung D-1: Interpolation der Wirkungsquerschnitte fiir den Brennstoff hoher Dichte (7. und 12. Energie-
gruppe), aufgetragen Gber Kihlmitteldichte und —temperatur sowie Brennstofftemperatur



230 Anhang D

onswerte durch die Funktion DB3VAL mit den bekannten a;, sehr schnell berechnet wer-

den. Eine Extrapolation Uber die durch das Gitter definierten Intervalle hinaus fihrt jedoch im
Gegensatz zu DQD3VL zum Programmabbruch.

Das Modul zur Querschnittsinterpolation wurde nicht als Unterroutine in das Programmgerust
aus Neutronenkinetik und Thermohydraulik eingebunden, sondern wird als eigenstandiges
Programm betrieben. Der Austausch von Daten wird Uber die Parallelisierungs-Software
PVM (,Parallel Virtual Machine”, [GEI94]) bewerkstelligt, die auf Multiprozessormaschinen
oder auf einem Netzwerk von UNIX-Workstations ablauffahig ist. So kann optional das Quer-
schnittsmodul auf einem anderen Rechner betrieben werden als die Neutronenkinetik, so
daR z.B. die Mdoglichkeit besteht, Wirkungsquerschnittserzeugung und Transport- oder
Thermohydraulikrechnungen parallel anstatt sequentiell ablaufen zu lassen. Voraussetzung
fur eine Ersparnis an Rechenzeit ist allerdings, dal’ der Datentransfer iber das Netzwerk zu
jedem Zeitschritt (d.h. Ubertragung von Thermohydraulik-Daten und Wirkungsguerschnitten)
hinreichend schnell vonstatten geht und daf? die Querschnitte sinnvoll zum néchsten Zeit-
schritt extrapoliert werden kdnnen.

Die durch die beiden Interpolationsmodule errechneten Querschnitte wurden ausgiebig gete-
stet und verglichen. Es zeigte sich, daf} fast alle Querschnitte durch maximal quadratische
Polynome Uber den gesamten Parameterbereich ausgezeichnet reprasentiert werden. Auch
stimmten die beiden Routinen im direkten Vergleich sehr gut Uberein; bei Eigenwertberech-
nungen fur verschiedene Kernzustande waren die Differenzen in den Multiplikationsfaktoren
nie gréRer als 10°.

Einen Eindruck vom Verhalten der Querschnitte unter Variation der Parameter gibt Abbildung
D-1, in der die Werte des totalen Querschnitts fir eine 12-Gruppenrechnung als Funktion
von jeweils zwei der drei Variablen aufgetragen sind. Ausgewahlt wurden exemplarisch die
Querschnitte der 7. und 12. Energiegruppe des homogenisierten Brennstoffbereichs hoher
Dichte. Alle Flachen sind hinreichend linear, so dal3 eine Interpolation unproblematisch ist;
einige Ausnahmen fanden sich lediglich bei den Streumatrizen, wo es teilweise zu grol3eren
Abweichungen kam. Die Betrage dieser Félle sind hingegen um mehrere Gro3enordnungen
kleiner als die fundamentalen Querschnitte, so daf3 ihre Beitrdge sicher vernachlassigt wer-
den kdnnen oder vom Interpolationsmodul (falls unphysikalische negative Werte auftauchen)

zu Null gesetzt werden.
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Anhang E : Das quasistationare Verfahren

Das in Abschnitt 2.5.2 vorgestellte implizite Rechenverfahren errechnet zu jedem Zeitpunkt
die ,exakten” raumlichen Fluf3- und Leistungsprofile in dem betrachteten nuklearen System.
Bei stark lokalisierten Storungen wird sich die Formfunktion bzw. das Profil der Flisse u.U.
stark &ndern; dann ist in der Tat eine solche, zeitlich fein aufgeldste Transportrechnung an-
gebracht. Fur die Mehrzahl der wahrend des Reaktorbetriebs auftretenden Situationen gilt je-
doch, dal sich die Formfunktion wéahrend einer Transiente nicht allzu weit von der stationa-
ren Verteilung entfernt, die durch die niedrigste Eigenmode des kritischen Systems festge-
legt wird. Verandern wird sich daher z.B. bei einer Leistungstransiente nicht so sehr das Lei-
stung- und FluBprofil, sondern lediglich die Amplitude der Flisse. Es ist daher oft eine gute
Naherung, die Leistungsentwicklung eines Reaktors nur tiber die Anderung der Amplituden-
funktion vorherzusagen, wéahrend die Berechnung der tatsachlichen FluRBverteilungen im Sy-
stem nur zu Beginn der Transiente oder zu einigen wenigen Zeitpunkten erfolgt. Diese Vor-
gehensweise ist als quasistationares Verfahren bekannt [GOL97] und ist bereits in verschie-
denen Transportcodes, auch mit einer Kopplung an Thermohydraulikmodule realisiert wor-
den [GOLOO, BUC99].

Man wird also versuchen, die Flisse in einen rein zeitabhangigen, schnell variierenden und
einen schwach zeitabhangigen Anteil zu separieren, wobei letzterer die gesamte Winkel-,

Raum- und Energieabhangigkeit tragt:

wlF Q. Rt)=TH) w0 E1). (E)

Die Funktion T(t) wird so gewahlt, daf? ihr Wert gerade die gewichtete Gesamtzahl aller
Neutronen im Reaktor angibt:

T(t)= [aV [dE' [dQ' (7, Q" E')——¢lF, Q' E't). E-2
(t) J I j ( )V(E)‘/’( ) (E-2)
Die Wichtungsfunktion @ sei zun&chst beliebig; ist sie identisch eins, so gibt Gleichung E-2
exakt die Anzahl Neutronen in V an, da I/v§ gerade die lokale Neutronendichte im Pha-

senraum ist.
Setzt man nun den Ausdruck E-1 in Gleichung E-2 ein, ergibt sich eine Normierungsbedin-

gung fur die Funktion W
T()=| [av jdﬁ'jdE'd)(F,ﬁ’,E’)%LP(F,Q',E'J) ) = Jav jdﬁ'jdE'¢%w:1_
v Y

(E-3)
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Obwohl also W generell zeitabhangig sein wird, erfiillt diese Funktion stets diese Normie-

rung. Fuhrt man die Funktionen ¥ und T(t) anstelle von ¢ in die zeitabhdngige Transport-

gleichung ein, so erhalt man zunéchst eine modifizierte Transportgleichung:

11 dT()LIJ la—LP+QD]]LP+ZtLIJ—
vT() dT v ot (E-4)

, 1
[dE’ [dQ'z - E0@)w+-p) Bxp(E)[dQ’ [dE'vE ¢ E)LP‘*'deelayed

mit dem bereits zeitintegrierten Beitrag der Vorlaufer:

Stayea (t) = }dtv [oE' [atvz ¢ (E)T()w(r, &, E',t')DI% BixX B exp(-A t-t).  (E9)

—00
In dieser Form ist Gleichung E-4 nach wie vor &quivalent zur urspriinglichen Transportglei-

chung. Dementsprechend kann die implizite Zeitdiskretisierung ebenso durchgefuhrt werden

wie in Abschnitt 2.5.2 gezeigt. Es ergibt sich:

G + 5wl = fae oo (E - B Q@)W +

(E-6)
Xp(E)L-B) [dE' [dQvz ¢ (E' w1 g
mit:
(n+1)
L, 1ot Siayed . 1, (n)
St =3, + + S= 1, | ~
U7t UAL vT (n+1) ot 7“_+1)_ VAt (E-7)

Diese Gleichung ist wiederum formal ein ,Fixed-Source“-Problem in einem multiplizierenden
System; die Losung wird also genauso vonstatten gehen wie in Abschnitt 2.4 besprochen.
Neu ist allerdings, daf} sowohl der Quellterm S als auch der modifizierte totale Wirkungs-
guerschnitt Beitrdge der Amplitudenfunktion T zum Zeitpunkt n+21 enthalten; diese Funktion
muf} also vor der Losung der Gleichung E-4 bereits bekannt sein.

Um Bestimmungsgleichungen fir T(t) zu erhalten, integriert man zunachst die Transport-

gleichung mit der Substitution Glg. E-1 uber alle Winkel, Energien und das gesamte Reak-
torvolumen. Eine genauere Herleitung ist in [DOD76, ASH79] zu finden. Unter Beachtung der
Normierungsbedingung Gleichung E-2 findet man schlie3lich die folgenden Beziehungen fir
die Amplitudenfunktion und die Vorlauferkonzentrationen, die sog. punktkinetischen Glei-

chungen:
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czp_pQ@fme+éﬂq&) (E-8)
dcd—ltt) - 'i'—tt))T(t) -G (t)

mit folgenden recht komplizierten Ausdrticken fur p, B, :

olt) = % [av [dE [dbor,0, E)em-z, )ufr.0.E.t)+ [dE [z, (E - E.Qm (0 Et)+

(Xp(E)(l—ﬁw S (E)a ] [ a6z () wir.an e

=1

B(t)= %jdv [dE [ato(r, S, E)[i X4 (E)Bi [dE’ [atvz, (). & E't) ﬁ(t)=§/3| (t)

=1 =1
At)= %jdv [E [ad ofr, 0, E)V(lE)w(r,fz,E,t) (E9)
[av [dE [ad o7, S, E)xh (E)C (7 1)
C ()= - 1 -
[av [dE [dd o, E,Q)— (.0 Et)
v(E)
und dem gemeinsamen Vorfaktor F(t):
F(t)= [dv [dQ jolE((l—,B))(p(E)+Ii,g,)(éI (E)] [dE' fdQwz ¢ (E")w(r. Q" E"t). (E-10)

Die Gleichungen E-8 sind ein System von gewdhnlichen Differentialgleichungen. Die Para-

meter p,[B,\ konnen aus den Gleichun- Atk

: . >
gen E-9 bestimmt werden, wenn die <—Atj —>

Wichtungsfunktion ® und die zeitabhan-
gige Formfunktion W bekannt sind.

Die Strategie des quasistationaren Ver-

fahrens ist wie folgt: Im Gegensatz zur

voll impliziten Methode findet die Neube-

rechnung der Formfunktion W nur in

«— A, ———

grol3en, eventuell unregelméaRigen zeitli- t t
N . . n n+1
chen Abstéanden (sog. Makrozeitschritten)

Abbildung E-1: Zeitschritthierarchie fir das quasistatio-

nare Verfahren
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statt. Dazwischen wird die Entwicklung des Systems durch Ldsen der Gleichungen E-8 ver-
folgt. Transportcodes wie TD-TORT [GOL97], aber auch eine Reihe von Diffusionsprogram-
men wie CASSANDRE [ARI82] verwenden dazu eine Zeitschritthierarchie, die in Abbildung
E-1 dargestellt ist.

Sei z.B. die Formfunktion LP(”) zum Zeitpunkt t,, durch Losung der Transportgleichung E-4

neu bestimmt worden. Diese wird dann zum nachsten Zeitschritt t,,,.; extrapoliert, so daf3

(n +1)

man zunachst eine Naherungslésung W erhalt, die durch die Normierungsbedingung

E-2 eindeutig festgelegt ist. Die Parameter p,8,A werden dann jeweils fur die Zeitintervalle

At; bestimmt; die bendtigten Formfunktionen konnen aus lTJ(”+1) und LP(”) durch Interpola-
tion bestimmt werden. Mit diesen Parametern kdnnen dann die punktkinetischen Gleichun-
gen E-8 auf Mikrozeitschrittbasis At, gelost werden, wobei ggf. die punktkinetischen Para-
meter durch Interpolation weiter verfeinert werden. Durch Integration tber die Intervalle Aty
wird dann der Beitrag der verzdgerten Neutronen, Gleichung E-5, aus der Amplitudenfunk-
tion T(t) und den interpolierten Formfunktionen errechnet. Nach dieser Prozedur stehen also

als auch der Quellterm Ségg)m zur Verflgung, so

sowohl die Amplitudenfunktionen T(”+1)

dalR nun eine vollstandige Neuberechnung der Formfunktion HJ(”+1)

durch erneute Lésung
der Transportgleichung erfolgen kann. Mit dieser kdnnen dann verbesserte Parameter

p,B,\ und damit eine neue Amplitudenfunktion erzeugt werden. Sollten diese Werte erheb-

lich von den vorigen abweichen, muf ggf. die Berechnung der Formfunktion lP(“ﬂ) erneut

erfolgen; u.U. mul3 also mehrfach tGber den Makrozeitschritt At,, iteriert werden.

Aus den bisherigen Betrachtungen laft sich nun eines der bedeutendsten Naherungsverfah-
ren der Reaktorkinetik, die sog. Punktkinetik, herleiten. Unterstellt man namlich, daf3 sich die
Formfunktion W wahrend einer Transiente nicht andert, was aquivalent ist zu der Aussage,
daR der Reaktor stets in seiner stationdren Grundmode verbleibt, so wird die Kinetik des Sy-

stems allein durch das Gleichungssystem E-8 bzw. durch die Amplitudenfunktion T(t) gere-

gelt.
Ersetzt man also die langsam variierende Formfunktion W durch das stationdre Aquivalent

Wyationar » SO werden auch die Parameter p, 8,A zu zeitunabhangigen Grof3en, die bereits

aus stationdren Analysen des Systems gewonnen werden kénnen. Die Interpretation dieser
GroRRen im Rahmen der Punktkinetik ist hinlanglich bekannt, kann aber auch aus den kom-
plizierten Ausdriicken in Gleichungen E-9 entnommen werden:

So enthéalt der Zahler der Reaktivitdt o nichts anderes als die Uber den gesamten Phasen-

raum integrierte stationare Transportgleichung (mit der Flul3funktion W) und driickt damit di-

rekt die Differenz der globalen Raten der im System produzierten bzw. verlorengegangenen
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Neutronen aus. Der im Nenner auftauchende Ausdruck F(t) beschreibt die Anzahl der pro

Zeiteinheit durch verzogerte sowie prompte Prozesse neu erzeugten Neutronen; das Ver-
haltnis dieser beiden GrolRen ist also ein absolutes Mal3 dafir, ob und in welchem Ausmalf}
im System Neutronen im Uberschul? produziert werden.

Die effektiven Anteile B, bzw. der effektive Gesamtanteil der verzogerten Neutronen S stellt
das Verhdltnis aller durch verzbgerte Prozesse produzierten Neutronen zur Gesamtanzahl

aller produzierten Neutronen dar. Dieser Anteil entspricht i.allg. nicht exakt dem physikali-
schen Anteil (siehe Tabelle 2-2) der verzégerten Neutronen, da die Energiespektren )(('j und
Xp stark voneinander abweichen.

Die prompte Lebensdauer A ist schlie3lich das Zeitintervall, das ein promptes Neutron von
dem Zeitpunkt seiner Entstehung bis zu seinem Verschwinden (d.h. durch Leckage, Absorp-
tion) im Mittel existiert. Im Z&ahler findet man die momentane Teilchenzahldichte, wahrend im
Nenner die Rate der pro Zeiteinheit produzierten Neutronen vorzufinden ist.

Notwendig ist lediglich noch die Spezifizierung der Wichtungsfunktion ®. Ohne an dieser

Stelle naher auf die Herleitung einzugehen [HEN76], sei hier erwahnt, dal3 die zu Wggionar
adjungierte Funktion die Eigenschaft hat, die bei der Approximation der zeitabh&ngigen
Funktion LIJ(t) durch Wygionsy €inflieBenden Unsicherheiten in den punktkinetischen Para-
metern zu minimieren. Physikalisch &Rt sich die adjungierte Funktion CD(F,Q,E) als Neutro-
nen-,Importance” interpretieren, d.h. sie ist ein MaR fur die Wahrscheinlichkeit, mit der ein

Neutron im Phasenraumelement dv dQdE an der nuklearen Kettenreaktion teilnimmit.
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