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Kurzfassung

Im Rahmen des Projekts RS 1160 wurden deterministische und statistische Neutronen-
transportverfahren hinsichtlich ihres Einsatzes fur 3D-Ganzkernrechnungen metho-
disch erweitert, mit geeigneten thermohydraulischen Ruckwirkungsmodellen gekoppelt

und anhand verschiedener Benchmarks validiert.

Der zeitabhangige deterministische Neutronentransportcode TORT-TD wurde fir die
Berechnung von LWR-Ganzkernanordnungen mit stabweiser Auflosung (Pin-by-Pin)
ertiichtigt und mit dem GRS-Thermofluiddynamikcode ATHLET gekoppelt. Mit dem ge-
koppelten Rechenmodell kdbnnen nun Transienten wie z. B. der Steuerstabauswurf im
LWR fir hoch aufgeldste 3D-Geometrien sowie in Multigruppen-Darstellung analysiert
werden. In dhnlicher Weise wurde der 2D-Neutronentransportcode DORT-TD fir die
Berechnung zylindersymmetrischer Systeme am Beispiel von Hochtemperaturreakto-
ren vom Kugelhaufentyp erprobt und zu diesem Zweck mit einem geeigneten Thermo-
hydraulikcode fur gasgekuhlte Reaktoren gekoppelt. Die gekoppelten transienten Neut-

ronentransportcodes wurden anhand von Benchmark-Rechnungen validiert.

Weitere wesentliche Aspekte des Projekts waren die Erzeugung geeigneter Wenig-
Gruppen-Querschnittsdaten fur deterministische Transportrechnungen und deren Ein-
satz und Validierung fur Anwendungsfalle. Au3erdem wurde fir 3D-Kernrechnungen
verstarkt von Monte-Carlo-Analysen mit dem Code MCNP Gebrauch gemacht. Um zu
einer moglichst realistischen Kernmodellierung zu gelangen, wurde eine Schnittstelle
geschaffen, um MCNP mit raumlich variierenden thermohydraulischen Parametern zu
versorgen. DarUber hinaus wurde MCNP eingesetzt, um den Einfluss der nuklearen

Basisdaten auf die Ergebnisse von Kernberechnungen zu analysieren.



Abstract

In the framework of the project RS 1160, both deterministic and stochastic neutron
transport methods were extended towards their usage in 3D-coupled full core calcula-
tions. These methods were also coupled to suitable thermal-hydraulic feedback models

and validated on several experimental and computational benchmarks.

The time-dependent deterministic neutron transport code TORT-TD was methodologi-
cally improved in order to treat LWR-full cores in pin-by-pin resolution, and was
coupled to the GRS thermo-fluiddynamics code ATHLET. With the coupled model,
transients like e.g. control rod ejection in LWR can now be calculated for high-
resolution 3D geometries and in multi-group representation by means of neutron trans-
port theory. Similarly, the 2D transport code DORT-TD, which is mainly suitable for the
simulation of cylindrically symmetric systems, was employed to model high-
temperature reactors of pebble bed type. For that purpose, DORT-TD was coupled with
a thermo-fluiddynamics code suitable for gas-cooled reactors. Both coupled transport

codes were validated on suitable benchmark exercises.

Another important aspect of the project was the generation of few-group cross sections
suitable for deterministic transport calculations and their usage and validation for rep-
resentative applications. Moreover, extensive usage was made of Monte-Carlo analys-
es by means of the code MCNP. In order to achieve a reactor core modeling as realis-
tic as possible, an interface was invented which allows supplying spatially varying
thermal hydraulic parameters to MCNP. Finally, MCNP was used to analyze the influ-

ence of nuclear base data libraries on the outcomes of full core calculations.
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1 Einleitung

Der Inhalt des BMWi-Vorhabens RS 1160 zu Forschungs- und Entwicklungsarbeiten
der GRS auf dem Gebiet der Reaktorphysik liegt einerseits in der Weiterentwicklung
der nuklearen Rechenmethodik und andererseits in Kernberechnungen mit Monte-

Carlo- und deterministischen Neutronen-Transportprogrammen.

Schwerpunkt der Arbeiten auf dem Gebiet der nuklearen Rechenmethodik war die
Entwicklung des zeitabhéngigen deterministischen Neutronentransportprogramms
TORT-TD in 3D-Geometrie und dessen Kopplung mit dem Thermohydraulik-
Systemcode ATHLET zur Einbeziehung thermohydraulischer Rickwirkungseffekte.
Hintergrund ist die Erfahrung, dass die fortlaufende Optimierung der LWR-
Beladestrategien mit immer heterogeneren Kernbeladungen zunehmend eine Heraus-
forderung flir die traditionellen nodalen Grobgitter-Diffusionsverfahren mit wenigen
(meist nur zwei) Energiegruppen darstellen und zur Uberpriifung lokaler sicherheits-
technisch relevanter Parameter zunehmend hochwertigere Referenzmodelle zur Be-
wertung in Betracht gezogen werden. Es ist daher zu erwarten, dass die bislang vor-
wiegend im Einsatz befindlichen Verfahren zur Stableistungsrekonstruktion aus
nodalen Grobgitterwerten in naher Zukunft durch sog. 3D-Ganzkern-Analysen auf Pin-
by-Pin-Basis abgeltst werden, wie es bei verschiedenen Brennelement- und Anlagen-
herstellern bereits angekindigt wurde oder sogar schon der Fall ist. Wahrend solche
Verfahren auch weiterhin vornehmlich auf der Diffusionsapproximation oder stark ver-
einfachten Neutronentransportansatzen wie z.B. SP3; beruhen werden, bietet
TORT-TD die Moglichkeit, neutronenkinetische Vorgange im Reaktorkern physikalisch
prinzipiell exakter modelliert zu konnen. Durch die Kopplung von TORT-TD mit
ATHLET ergibt sich ein gekoppeltes Programmsystem, das einerseits den gestiegenen
Ansprichen an die Storfallberechnung von Leichtwasserreaktoren gerecht werden
kann, daruber hinaus aber auch fur Storfallberechnungen von zukunftigen und innova-

tiven Reaktorkonzepten einsetzbar ist.

Das gekoppelte Codesystem TORT-TD/ATHLET wurde erfolgreich an einer Reihe von
Testfallen erprobt, die Reaktivitatsstorfélle (Steuerelementauswurf, Borverdinnung)
sowohl in vereinfachten LWR-Anordnungen als auch in einem DWR-Viertelkern dar-
stellen. Fur einen stationaren Testfall wurde ein Vergleich der TORT-TD/ATHLET-
Ldsung in 8 Energiegruppen mit einer Rechnung des Monte-Carlo-Programms MCNP
mit Punktdaten durchgefihrt, in die die rAumliche Verteilung der mit TORT-TD/ATHLET



ermittelten thermohydraulischen GroRen einflieBt. Es konnte eine gute Ubereinstim-

mung erzielt werden.

Auf dem Gebiet der Kernberechnungen stand die Erzeugung von Weniggruppendaten
fur deterministische Transportrechnungen mit Einsatz dieser Daten flir Anwendungsfal-
le, die Durchfihrung von Monte-Carlo-Berechnungen mit rdumlich variierenden ther-
mohydraulischen Parametern und die Untersuchung des Einflusses nuklearer Daten
auf die Ergebnisse von Kernberechnungen im Mittelpunkt. Es wurde stets grof3er Wert
darauf gelegt, die Rechenergebnisse — wenn mdglich — an Messergebnissen oder
durch Vergleich der mit verschiedenen Methoden erzielten Losungen zu Uberprifen.
Zur Erzeugung von stabzellgemittelten Weniggruppendaten fir deterministische
Transportrechnungen wurde das Programmsystem SCALE-5.1 verwendet. Zur geeig-
neten Beschreibung von Absorberstdben wurden effektive Zelldaten erzeugt. Beim Ein-
satz dieser Daten fur 2D-Transportrechnungen einer DWR-Kernanordnung wurde fir
den unkontrollierten Zustand bei der Leistungsverteilung gute Ubereinstimmung mit ei-
ner Monte-Carlo-Referenzldsung erzielt, die mit nodalen Lésungen vergleichbar ist; fur
den kontrollierten Zustand ist die Ubereinstimmung mit der Monte-Carlo-
Referenzlosung wesentlich besser als bei allen vorhandenen nodalen Lésungen. Zur
Beschreibung von Kernanordnungen mit variablen thermohydraulischen Parametern
wurden MCNP-Berechnungen mit feiner raumlicher Einteilung durchgeftihrt. Die Er-
gebnisse wurden mit Messungen aus einer Anordnung der KRITZ-2-Experimente und
deterministischen Transportrechnungen verglichen. Es zeigt sich, dass die MCNP-
Berechnungen fir Kernanordnungen mittlerer Gréf3e mit den verfigbaren Rechner-
ressourcen durchfuhrbar sind; die Ergebnisse kénnen als Referenzwerte fiir Berech-
nungen mit anderen Methoden dienen. Zur Bewertung des Einflusses nuklearer Daten
wurden MCNP-Rechnungen mit JEF-2.2- und JEFF-3.1-Punktdaten fur kompakte kriti-
sche Anordnungen und grof3e Kernanordnungen durchgefuhrt. Im Vergleich zu Kkriti-
schen Experimenten ergibt sich eine leichte Verbesserung der Ergebnisse fir die Mul-
tiplikationsfaktoren mit JEFF-3.1. Fur groRe Kernanordnungen ergeben sich im Fall
gemischter UO,/MOX-Kerne unerwartet grof3e Unterschiede in der Leistungsverteilung.
Gegenwartig gibt es keine Mdoglichkeit zu bestimmen, mit welcher Datenbibliothek die

Rechenergebnisse besser mit tatsachlichen Reaktorbetriebsdaten tbereinstimmen.

SchliefRlich wurde der GRS-Code DORT-TD, also der zweidimensionale Vorlaufer von
TORT-TD, fur den Einsatz von Multigruppen-Neutronentransporttheorie an Hochtem-

peraturreaktoren vom Kugelhaufentyp erprobt. Dieser Reaktortyp eignet sich deswe-



gen ausgezeichnet zur Simulation mit DORT-TD, da er in sehr guter Naherung in zylin-
dersymmetrischer Geometrie dargestellt werden kann. AuRerdem bietet DORT-TD die
Moglichkeit, die Ubereinstimmung bzw. die Abweichungen zwischen Diffusionsappro-
ximation und Transporttheorie direkt zu Uberprifen, da in diesem Codesystem auch ein
Diffusionsmodul vorhanden ist. DORT-TD wurde dariiber hinaus im Rahmen dieses
Vorhabens mit dem HTR-Thermohydraulikcode THERMIX-DIREKT gekoppelt. Damit
wird jetzt erstmals auch die Berechnung von gekoppelten Transienten mit Neutronen-
transporttheorie fir Hochtemperaturreaktoren ermoglicht, ein Gebiet wo bis dato nur
Erfahrung mit Weniggruppen-Diffusionscodes vorlag. Generell zeigen die Berechnun-
gen, dass die Diffusionsapproximation zwar grof3tenteils brauchbare Resultate fur sta-
tiondre und transiente Berechnungen liefert, es aber Félle gibt, in denen die Anwen-

dung von Neutronentransport die Genauigkeit entscheidend verbessert.



2 Beschreibung der berechneten Benchmarks

In diesem Bericht werden Rechenergebnisse zu verschiedenen Benchmarks vor-
gestellt. Die verwendeten Benchmark-Anordnungen werden in diesem Kapitel be-

schrieben.

2.1 Die KRITZ-2-Benchmarks

Der KRITZ-Reaktor wurde Anfang der 70er Jahre in Studsvik, Schweden, hauptsach-
lich zur Messung von Kritikalitdt und Spaltratenverteilungen leichtwassermoderierter
Anordnungen betrieben. Die KRITZ-2-Anordnungen sind quadratische Stabgitter mit
niedrig angereichertem Uran- oder MOX-Brennstoff. Ein horizontaler und ein vertikaler
Querschnitt der KRITZ-Anlage sind in Abb. 2-1 bzw. Abb. 2-2 gezeigt. Die detaillierte
Beschreibung der Anordnungen, deren Messergebnisse 6ffentlich zuganglich sind, ist
in /KOZ06/, INEAQ5/ zu finden. Dabei handelt es sich um zwei Uran-Stabgitter mit un-
terschiedlicher Gitterweite (“KRITZ-2:1* und “KRITZ-2:13* in der Bezeichnungsweise
von /KOZ06/) und ein MOX-Stabgitter (“KRITZ-2:19%), jeweils im kalten Zustand und
bei hoherer Temperatur (~240 °C). Die Kiritikalitat wurde jeweils durch die Wahl einer
geeigneten Borkonzentration und schlie3lich durch Einstellung des Wasserspiegels er-
reicht. Die wesentlichen Parameter der sechs Anordnungen sind in Tabelle 2-1 zu-
sammengestellt. Gemessen wurden fir funf der sechs Anordnungen die radialen Spalt-
ratenverteilungen an einigen ausgewahlten Stabpositionen, die in Tabelle 2-2 aufge-

listet sind.

2.2 Die VENUS-7-Benchmarks

Der VENUS-7-Serie von kritischen Experimenten wurde bei SCK-CEN in Belgien
durchgefihrt. Die VENUS-7-Kernanordnungen sind quadratische Stabgitter bei Raum-
temperatur, die ca. 900 Brennstdbe enthalten. Die Anordnungen unterscheiden sich
durch ihre radiale Form; 7/0 und 7/1 sind ndherungsweise zylindrisch, wohingegen es
sich bei 7/3 um eine quadratische Anordnung handelt. Die Kerne bestehen aus einer
inneren MOX- und einer aufReren UO,-Zone und sind leichtwassermoderiert und -
reflektiert. Die wesentlichen gemessenen Grol3en sind die Multiplikationsfaktoren, Re-

aktivitatsdifferenzen bei Ersetzung oder Entfernung von Brennstében und radiale stab-



weise Spaltratenverteilungen an ausgewahlten Stabpositionen. Radiale und axiale
Schnitte durch die Anordnungen sind in Abb. 2-3 und Abb. 2-4 skizziert. Das Moderati-
onsverhéltnis betragt 1.52 fir die Uran- und 1.24 fur die MOX-Zone. Der Uranbrenn-
stoff ist mit 4 % U-235 angereichert, der MOX-Brennstoff ist ein Gemisch aus UO, mit
3 % Anreicherung und PuO, mit einem Anteil an spaltbarem Plutonium von 1 %. Die
aktive Hohe der Brennstabe betragt 50 cm. Eine detaillierte Beschreibung der Anord-
nung ist in der Benchmark-Spezifikation /MESO05/ zu finden.

2.3 Der DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmark

Der DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmark /KOZ06/ wurde von der U.S. NRC de-
finiert; im Rahmen einer OECD/NEA-Arbeitsgruppe wurden Vergleichsrechnungen fir
stationare Félle und eine Steuerstabauswurf-Transiente durchgefihrt. Die Spezifikation
beschreibt einen Westinghouse-DWR-Kern mit einem MOX-Anteil an der Kern-
beladung von ca. 30 %. Der Kern besteht aus 193 17X17-Brennelementen mit unter-
schiedlichen U-235-Anreicherungen und Pu-Gehalten, bei verschiedenen Abbrandzu-
standen bis zu maximal 37.5 GWd/t SM. Fir stationdre Berechnungen kann der Kern
in 2D-Geometrie mit 90°-Symmetrie dargestellt werden. Das Kernschema und die
Brennelemente sind in Abb. 2-5 skizziert. Erste Ergebnisse mit den Programmen
MCNP und DORT fur den unkontrollierten Zustand wurden in /SEU06/, /LANO6/
/LANO6//LANO6/ /LANO7/ verdffentlicht.

2.4 Der VVER-1000-Ganzkernbenchmark

Als Anwendung einer Ganzkernberechnung wurde im Rahmen einer OECD/NEA-Ar-
beitsgruppe ein Reaktivitdtsbenchmark fir einen zweidimensionalen WWER-Reaktor-
kern definiert /GOMO5/. Das Kernschema ist in Abbildung 2-6 dargestellt. Der Reaktor-
kern ist mit Uran- und MOX-Brennelementen beladen, die jeweils Gadolinium-Brenn-
stéabe enthalten. Das Uran-Brennelement besitzt Brennstéabe mit drei unterschiedlichen
Brennstofftypen, das MOX-Brennelement mit vier unterschiedlichen Brennstofftypen.
Diese Brennelemente sind in der Geometrie identisch zu den Brennelementen aus ei-
nem vorausgegangenen WWER-Brennelement-Abbrandbenchmark /NEA 02/. Fiur den
Ganzkern-Benchmark werden Brennelemente in unterschiedlich abgebrannten Zu-
standen (bis 40 MWd/kg Schwermetall, siehe Abbildung 2-6) verwendet, deren Nuklid-
zusammensetzungen in der Spezifikation angegeben sind, wobei die Aktiniden und



wichtigen Spaltprodukte beriicksichtigt sind. Es wird angenommen, dass die Brenn-
stabe mit demselben Brennstoff innerhalb eines Brennelements identisch abgebrannt
sind. Insgesamt sind fir die Berechnungen sechs unterschiedliche Reaktorzustande

definiert, deren Parameter in Tabelle 2-3 zusammengestellt sind.

2.5 Benchmark zur Quantifizierung der Genauigkeit von 3D-

Transportmethoden

Vor dem Hintergrund des zunehmenden Einsatzes von 3D-Transportrechnungen stellt
sich die grundsétzliche Frage nach systematischer Quantifizierung der Genauigkeit von
Transportldsungen fur praktische Anwendungen. Rein mathematische oder Rechen-
Benchmarks stellen ein geeignetes Werkzeug dar, da sie gezielt auf die Validierung
von Rechenmethoden und —algorithmen zugeschnitten werden kdnnen und die Qualifi-
zierung nuklearer Daten zunachst ausgeklammert werden kann. Der im Rahmen der
NEA Expert Group on 3-D Radiation Transport Benchmarks von der Pennsylvania Sta-
te University entwickelte Benchmark Benchmarking the Accuracy of Solution of 3-
Dimensional Transport Codes and Methods over a Range in Parameter Space
IAZMO7/ verfolgt dieses Ziel.

Die numerische Lésung der deterministischen  Transportgleichung setzt
Diskretisierungen bezlglich der Energie (Energiegruppen), des Raumes (Maschen-
netz) und des Winkels (diskrete Ordinaten oder Legendre-Momente) voraus und ist
daher zwangslaufig mit Diskretisierungsfehlern behaftet. Im Allgemeinen — jedoch nicht
notwendigerweise — reduziert eine zunehmende Verfeinerung der Diskretisierungen
(Modellverfeinerung — model refinement) die Diskretisierungsfehler. Entscheidend ist,
ob sich die numerische Lésung bei fortschreitender Modellverfeinerung asymptotisch
verhalt, d. h. sich monoton einem Grenzwert nahert, namlich der exakten oder analyti-
schen Losung des Problems (Referenzlosung). Da der Nachweis der Asymptotik durch
schrittweise Modellverfeinerungen bei praktischen Anwendungsféllen infolge deren
Komplexitat i.a. nicht moglich ist, beschréankt sich der vorliegende Benchmark auf eine
einfache Geometrie und vorgegebene Wirkungsquerschnitte in einer Energiegruppe.
Als Referenzlosung dient eine mit MCNP durchgefuhrte Monte-Carlo-Rechnung, die

von den Autoren dieses Benchmarks bereitgestellt wird.



Fur die in Abb. 2-7 vorgegebene Geometrie sollen Losungen der Transportgleichung
unter Verwendung verschiedener Raum- und Winkeldiskretisierungen auf asymptoti-

sches Verhalten Uberprift und mit der Monte-Carlo-Referenz verglichen werden.

Das System besteht aus zwei ineinander verschachtelten Parallelepipeden und einem
weiteren, im linken unteren Eck beim Ursprung des Koordinatensystems sitzenden
Quader. Dieser enthélt eine verteilte, rAumlich konstante Einheits-Neutronenquelle. Es
herrschen allseits Vakuum-Randbedingungen. Die Geometrie ist durch die Hohe L des
auRReren Quaders und den Skalierungsfaktor y des inneren Quaders parametrisiert. Die
Ausdehnung des Quellguaders folgt dem &uf3eren und inneren Quader derart, dass
sich die Ecken des inneren mit dem Quellgquader bertihren (siehe Abb. 2.7 rechts). Be-
zuglich der nuklearen Daten wird die Konfiguration durch den totalen Wirkungsquer-
schnitt o; und das Streuverhaltnis ¢; im Raum zwischen auf3erem und innerem Quader
(Index i = 1) sowie im inneren Quader (Index i = 2) spezifiziert. Geometrisch und nuk-
lear ist die Anordnung somit durch 6 Parameter spezifiziert, von denen jeder einen von
drei Werten annehmen kann, so dass insgesamt 3° = 729 verschiedene Konfiguratio-
nen zu betrachten sind. Je Konfiguration sind 23 Grél3en zu bestimmen, bei denen es
sich um mittlere skalare Flusse innerhalb bestimmter Volumina und Nettostrome durch

ausgezeichnete Flachen handelt.

2.6 Der PBMR400 Transient Benchmark

Im Jahr 2005 wurde gemeinsam von der OECD/NEA und der stidafrikanischen PBMR
(Pebble Bed Modular Reactor) Pty Ltd. die Spezifikation zum PBMR400 Transient
Benchmark freigegeben /REIO5b/. Im Rahmen dieser (noch nicht abgeschlossenen)
Benchmark-Aktivitat werden neben verschiedenen neutronenphysikalischen und ther-
mohydraulischen stationdren Zustanden auch mehrere Transienten, Auslegungsstorfal-
le und hypothetische Szenarien fir den Kugelhaufen-Hochtemperaturreaktor
PBMR400 untersucht. Die Geometrie des Reaktors wurde fir den Benchmark verein-
facht, so dass sie sich hinreichend genau in einem zweidimensionalen Modell mit einer
vergleichsweise geringen Anzahl verschiedener Materialzonen darstellen lasst (siehe
Abb. 2-8). Die sehr umfassende Spezifikation enthalt detaillierte Angaben zur Modellie-
rung der Nachwérme und der Xenondynamik, zu den zu verwendenden Warmelei-
tungs- und Warmeulbergangskorrelationen, den thermodynamischen Eigenschaften
des Kugelhaufens, zu den parametrisierten Wirkungsquerschnitten usw.



In der ersten Phase des Benchmarks wurde zunéchst eine rein neutronische Aufgabe
definiert, in der die Teilnehmer den Eigenwert und die stationdren Leistungsverteilun-
gen bei gegebenen Wirkungsquerschnitten bestimmen sollten. In einer zweiten
Benchmarkibung wurde das rein thermohydraulische Verhalten des Reaktors bei vor-
gegebener nuklearer Leistungsverteilung untersucht. Die dritte Aufgabe stellte schliel3-
lich die Synthese der ersten beiden Ubungen dar, in der ein gekoppeltes Modell aus
Neutronenphysik und Thermohydraulik zur Bestimmung des stationdren Zustandes des

Reaktors verwendet werden sollte.

In der vierten, transienten Phase werden insgesamt sechs unterschiedliche Falle un-
tersucht, die einen wesentlichen Teil des Spektrums von betrieblichen Transienten
Uber KuhImittelverluststérfalle bis hin zu Reaktivitatstransienten abdecken und repra-
sentativ sind fur diesen Reaktortyp. Ausgehend von dem in der dritten Phase ermittel-

ten stationdren Ausgangszustand sind dies im Einzelnen:

Versagen der Zwangsumwalzung des Kuhlmittels bei vollstandiger Druckent-

lastung des Kerns mit und ohne Reaktorschnellabschaltung

e Versagen der Zwangsumwalzung des Kuihimittels bei teilweiser Druckentlas-

tung des Kerns mit Reaktorschnellabschaltung

e Lastwechsel 100%-40%-100% mit anschlieRender Xenontransiente

e Simultanes Fehlfahren aller Steuerstdbe mit maximaler Geschwindigkeit

e Simultaner Auswurf aller Steuerstabe

Eintritt von kaltem Helium in den Kern

Der transiente Teil des Benchmarks war zum Zeitpunkt der Niederlegung dieses Be-
richts noch nicht abgeschlossen; die von der GRS mit dem Codesystem DORT-
TD/THERMIX erzielten Ergebnisse zu dem stationdren Benchmarkteil sind aber bereits
in /PAUO8/ veroffentlicht worden.



3 Weiterentwicklung der nuklearen Rechenmethodik

3.1 Einfihrung

Die GRS-Entwicklung TORT-TD ist eine Erweiterung des an den Oak Ridge National
Laboratories (ORNL) entwickelten Diskrete-Ordinaten-Codes TORT, der die stationare
Transportgleichung in Multigruppendarstellung und 3D-Geometrie |6st. Durch seine
weite internationale Verbreitung gehoért TORT zu den am umfassendsten validierten
Programmen flr stationare Kritikalitdtsberechnungen thermischer und schneller Sys-
teme. Dariiber hinaus definiert es den de-facto Standard im Bereich von Abschirm- und

Fluenzberechnungen.

Die Behandlung zeitabhangiger 3D-Transport-Probleme wird in TORT-TD durch eine
voll-implizite Integration der zeitabhangigen Transportgleichung bezuglich der Zeit er-
reicht. Dieser Ansatz gewahrleistet unbedingte numerische Stabilitat und erlaubt zu-
dem eine robuste Kopplung an thermohydraulische Systemcodes. TORT-TD ermég-
licht die Behandlung station&rer Probleme (Eigenwert- und fixed-source-Gleichung)
sowie von Transienten mit einer beliebigen Anzahl Energiegruppen prompter und ver-
zogerter Neutronen. Anisotrope Streuung wird durch Legendre-Entwicklung der Wir-
kungsquerschnitte bertcksichtigt. Zur Simulation von Steuerstabbewegungen wurde
ein geeignetes Programm-Modul entwickelt. Die Einbeziehung thermohydraulischer
Ruckwirkungen erfolgt durch Kopplung mit dem an der GRS entwickelten Thermohyd-
raulik-Systemcode ATHLET.

Das folgende Kapitel 3.2 beschreibt die zeitabhdngige Erweiterung TORT-TD in knap-
per Form. Im Anschluss daran werden in Kapitel 3.3 wichtige Aspekte zur Kopplung
von TORT-TD mit dem Thermohydraulik-Systemcode ATHLET, insbesondere die
Kopplungsstrategie und die Darstellung der Wirkungsquerschnitte als Funktion ther-
mohydraulischer GréRen, behandelt. In Kapitel 3.4 werden ausgewahlte Testfalle fur
den gekoppelten Code TORT-TD/ATHLET dokumentiert. Uber Untersuchungen und
erste Ergebnisse zur Kopplung von TORT-TD mit dem Computational-Fluid-Dynamics-
Code CFX wird in Kapitel 3.5 berichtet. In Kapitel 2.5 werden Arbeiten und Ergebnisse
zur Loésung eines OECD-Benchmarks zur Evaluation der Genauigkeit deterministischer

Transportmethoden zusammengefasst.



3.2 TORT-TD - zeitabhangige Erweiterung des dreidimensionalen statio-
naren Diskrete-Ordinaten-Codes TORT

Der zeitabhangige Diskrete-Ordinaten-Code TORT-TD /SEUO08a/, /SEU08b/ basiert auf
dem an den Oak Ridge National Laboratories (ORNL) entwickelten Diskrete-Ordinaten-
Codes TORT /RHO91/, IRHO97/, der die stationdre Transportgleichung in Multigrup-
pendarstellung und 3D-Geometrie 16st. Die grundlegenden ldeen dieser GRS-
Entwicklung werden im Folgenden nur kurz skizziert. Details sind dem Technischen
Bericht A-3237 /SEUO4a/ sowie dem Abschlussbericht A-3238 /SEU04b/ zu entneh-

men.

TORT-TD l6st die dreidimensionale zeitabhéngige Neutronentransportgleichung in Mul-

tigruppendarstellung

{i§+f)ﬁ +o (r)},,g F.Ot)=a2F Q)+ Y [d oy, (F.O Ol (70014

9’ 4r
Xy (1_:3)2"0}?55 (F)(Dg(r’t)+213|/1|c| (F't)
g’ |
sowie die Mutterkerngleichung
o /. o, ~ =
= (F,t)= B8 vo(F,EN, (F,t)- Ac (F,1),
5

welche die Dynamik der verzogerten Neutronen durch zeitliche Anderung der raumli-

chen Mutterkernkonzentration c, (F,t) infolge von Bildung und Zerfall der Mutterkerne

der Gruppe | beschreibt. Die GroRRe d)g(F,t) ist der skalare Fluss der Energiegruppe g,
der sich aus Integration des Winkelflusses 7 (F,Q,t) Uber alle Raumwinkel (diskrete

Ordinaten) ergibt. In der Transportgleichung wird darlber hinaus mit qu(f,ﬁ,t) ein

zeitabhangiger externer, anisotroper Quellterm beriicksichtigt.

Beide Gleichungen werden beziglich der Zeit nach dem unbedingt stabilen voll-
impliziten Verfahren integriert. Verglichen mit expliziten Verfahren ist dieser Ansatz
zwar mit héherem Rechenaufwand verbunden, erlaubt aber die Berechnung von Tran-

sienten mit Zeitschritten, deren GrolRe im Wesentlichen von der Genauigkeit
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(Diskretisierungsfehler) eines Verfahrens erster Ordnung und dem Konvergenzverhal-

ten limitiert wird. Ist At die GroRe eines Zeitschritts, die Grofl3e

der modifizierte totale Wirkungsquerschnitt,
2y = 2,1 B)+ IZ;(;’.M.ﬂ.
das modifizierte Spaltspektrum und
o5 1 €)=y Q)+ w8 1S s 1),

der modifizierte Quellterm, so erhalt man unter Verwendung der ebenfalls implizit
zeitdiskretisierten Mutterkerngleichung nach einigen algebraischen Umformungen die

implizit zeitdiskretisierte Transportgleichung:

Die Gleichung fur den Zeitpunkt t + 1 entspricht formal einem stationdren Problem in
einem multiplizierenden Medium mit einem externen Quellterm (Fixed-Source), welcher
von der Flussverteilung des vorigen Zeitpunkts t abhéangt. Die Losung eines zeitab-
hangigen Transportproblems ist somit auf eine Sequenz formal stationarer Fixed-
Source-Probleme mit zeitabh&ngigem Quellterm zuriickgefuhrt. Mit den Neutronenflis-

sen des neuen Zeitpunkts T + 1 hat man auch die neue raumliche Verteilung der Kon-

zentration der Mutterkerne zu diesem Zeitpunkt, denn mit y, = gilt:

1+ A At

T+ = 1 Ty 4 T+ 4
C l(r):E7|/1|C| (I’)+7/|ﬁ| ZUUfg'(r)cDg'l(r)-
=
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Der numerische Aufwand zur iterativen Losung dieser Gleichung flr einen Zeitschritt ist

dem eines stationédren Problems vergleichbar. Er hangt stark von einer geeigneten

7+1

Schatzung 1/7;”(F,Q) fur die gesuchte Flussverteilung (FQ) des momentanen

Zeitschritts ab. Nimmt man an, dass sich der Flussverlauf tiber die Reaktorperiode ex-

ponentiell mit der Zeit &ndert, l&sst sich eine gute Approximation aus der Extrapolation

der Flussverteilung v, (Ff)) des vorigen Zeitschritts mittels der rAumlich aufgelsten

inversen Reaktorperiode @ (F,Q) gewinnen:
75 Q)= pi(r Q) e,
Die inverse Reaktorperiode ist dabei gegeben durch

LA l l//Hl(F,Q)
wg(r,Q)—A—tlnﬁ;F,—Qy.

Sie lasst sich dartiber hinaus auch zur Abschatzung der maximalen Zeitschrittweite At
nutzen, indem eine Abschéatzung des numerischen Abschneidefehlers durchgefiihrt

wird.

TORT-TD ermdbglicht die Berechnung stationérer Probleme (Losung der Eigenwert-
und Fixed-Source-Gleichung) und von Transienten mit einer frei wahlbaren Anzahl
Energiegruppen prompter und verzogerter Neutronen. Anisotroper Streuung wird durch
Legendre-Entwicklung der Wirkungsquerschnitte Rechnung getragen. Zur Simulation

von Steuerstabbewegungen wurde ein geeignetes Programm-Modul entwickelt.

3.3 TORT-TD/ATHLET — Kopplung von TORT-TD mit dem GRS-
Systemcode ATHLET

Zur Einbeziehung thermohydraulischer Ruckwirkungen wurde TORT-TD mit dem an
der GRS entwickelten Thermohydraulik-Systemcode ATHLET /LER98/ gekoppelt.
Kopplung und Datenaustausch erfolgen Uber die universelle ATHLET-Schnittstelle
/LAN96/.
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331 Kopplungsstrategie

Von den drei in Abb. 3-1 dargestellten Kopplungsarten wurde die sog. interne Kopp-
lung implementiert, bei der Fluiddynamik und Warmeubertragungsprozesse in Reak-
torkern, Kuhlkreislauf und der gesamten Anlage von ATHLET und die Neutronenkinetik
von TORT-TD behandelt werden. Seitens ATHLET bietet diese Strategie den Vorteil,
die fluiddynamischen Gleichungen in geschlossener Form integrieren zu konnen. Dies
ist insbesondere bei Transport von Temperatur- oder Dichtednderungen von Bedeu-

tung oder wenn Stromungsumkehr auftritt.

Uber die Schnittstelle erhalt ATHLET die von TORT-TD berechnete raumliche Leis-
tungsverteilung und liefert an TORT-TD die rAumliche Verteilung der Parameter des
momentanen thermohydraulischen Zustandes. Die Abbildung der Thermohydraulik auf
die Neutronenkinetik und umgekehrt ist flexibel gestaltet: So kann die Zuordnung ther-
mohydraulischer Kanale zu einzelnen Stabzellen oder Brennelementen erfolgen. Die
axiale Nodalisierung in ATHLET ist ebenfalls nicht an das Maschennetz von TORT-TD
gebunden. Die universelle Auslegung der Schnittstelle wurde bereits durch Kopplung
von ATHLET mit anderen 3D-Neutronenkinetikmodellen wie QUABOX/CUBBOX,
BIPR-8, DYN3D, KIKO-3D, SADCO oder DORT-TD verifiziert.

Die Steuerung des Programmablaufs Ubernimmt ATHLET. Insbesondere veranlasst
ATHLET die Ausfihrung der Neutronentransportrechnungen durch TORT-TD. Dies er-
forderte eine Modifikation von TORT-TD dahin gehend, dass es in Form eines Unter-
programms aufgerufen werden kann. Die erforderlichen Betriebsarten von TORT-TD —
stationar oder transient einerseits und eigenstéandig oder in Kopplung mit ATHLET an-
dererseits — werden dabei Gber zwei Unterprogramm-Parameter iathl und ikey gewabhilt.

Sie haben folgende Bedeutung:

e jathl =0: TORT-TD lauft eigenstandig, also ohne Kopplung mit ATHLET. Der
Wert von ikey ist in dieser Betriebsart ohne Bedeutung.

e jathl = 1. TORT-TD lauft in Kopplung mit ATHLET.
o ikey=0:

Ausfiihrung von Initialisierungsarbeiten (Lesen des Eingabedatensatzes

und Speicherallokation)
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o ikey=1:
Durchfihrung der stationdren Rechnung. Setzt vorangegangene Aus-

fihrung des Modus ikey = 0 voraus.

o ikey=2:
Durchflihrung eines Zeitschritts der transienten Rechnung. Setzt voran-
gegangene Ausfihrung der Modi ikey = 1 oder — falls bereits mindes-

tens ein Zeitschritt berechnet wurde — ikey = 2 voraus.

Fur die Durchfihrung von Transientenrechnungen wird der folgende dreistufige Re-
chenprozess realisiert, der sich bereits in anderen Anwendungen gekoppelter Codes

als zweckmaliig erwiesen hat:

1. Bestimmung des stationdren Ausgangszustands des Systems vor Beginn der

Transiente.

2. Durchfuihrung einer so genannten Nulltransiente: An dem in Schritt 1 ermittelten
Systemzustand werden keine Anderungen von auf3en vorgenommen, beide
Codes arbeiten jetzt jedoch in ihrer jeweils transienten Betriebsart. Dieser
Schritt gewahrleistet ein stabiles Konvergenzverhalten zwischen Neutronenki-

netik und Thermohydraulik.

3. Berechnung der eigentlichen Transiente.

3.3.2 Parametrisierte Wirkungsquerschnitts-Bibliotheken

Die Berucksichtigung thermohydraulischer Ruckwirkungen erfordert die Bereitstellung
nuklearer Wirkungsquerschnitte als Funktion thermohydraulischer Gro3en. Bei
TORT-TD sind dies Moderatordichte, Brennstofftemperatur und Borkonzentration. Die
nukleare Beschreibung des thermohydraulischen Zustands jeder im Kern vorkommen-
den Materialmischung erfolgt durch parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken.
In einer solchen Bibliothek werden die Wirkungsquerschnitte fur jede der drei thermo-
hydraulischen GroRRen durch eine beliebige Anzahl frei wahlbarer Stitzstellen paramet-
risiert. Die Lage der Stitzstellen ist dabei so zu wahlen, dass sie den wahrend der
Transiente zu erwartenden Variationsbereich von Moderatordichte, Brennstofftempera-

tur bzw. Borkonzentration abdecken. Zwischen benachbarten Stitzstellen einer ther-

14



mohydraulischen GroéRe wird gemar ihrem momentanen Wert interpoliert; eine Extra-
polation ist nicht vorgesehen. Die Interpolation erfolgt mittels kubischer Spline-
Funktionen. Dazu wurde ein Modul zur Spline-Interpolation dreidimensionaler Arrays
entwickelt, das von TORT-TD immer dann automatisch aufgerufen wird, wenn ATHLET
eine Aktualisierung des thermohydraulischen Systemzustands berechnet hat. Eine
parametrisierte Bibliothek kann Wirkungsquerschnitte und Gruppendaten fir verschie-
dene Abbrandzusténde enthalten. Das Datenformat ist an NEMTAB angelehnt /IVA99/
und in Tabelle 3-1 fir zwei prompte und sechs verzdgerte Energiegruppen sowie P;-

Streuordnung schematisch dargestelit.

Fur die hier beschriebenen Anwendungsfélle von TORT-TD sowie des gekoppelten
Codesystems TORT-TD/ATHLET wurden Wirkungsquerschnitte in wenigen Energie-
gruppen mit dem Zell-Abbrand-Code HELIOS /CAS91/ berechnet. Jede parametrisierte
Wirkungsquerschnitts-Bibliothek ist das Resultat mehrerer einzelner HELIOS-
Rechnungen entsprechend den gewtnschten Stutzstellen der verschiedenen thermo-
hydraulischen Grof3en. Ein speziell entwickeltes Transformationsprogramm fuhrt die
Ergebnisse mehrerer HELIOS-Rechnungen zusammen und generiert hieraus eine

parametrisierte Wirkungsquerschnitts-Bibliothek.

3.3.3 Steuerung von TORT-TD und Praprozessor

Der Ablauf von TORT-TD wird von einem Steuerungsmodul tbernommen. Dieses um-
fasst u.a. einen Praprozessor zur Generierung des raumlichen Maschennetzes und der
Materialkarte aus einer gegebenen Kern-Brennelementanordnung. Die Brennelemente
ihrerseits werden durch ihr Stabzellen-Layout spezifiziert. Dabei kann angegeben wer-
den, mit wie vielen Maschen die Stabzellen in x-y-Richtung nodalisiert werden sollen.
GemalR den in jeder einzelnen rdumlichen Masche momentan herrschenden thermo-
hydraulischen Bedingungen besorgt das Modul dartber hinaus die Zuordnung der pas-
senden Wirkungsquerschnitte und greift hierzu auf das Spline-Interpolationsmodul zu.
Basierend auf dem erzeugten Maschennetz werden Steuerstabbewegungen durch
Modifikation der Materialkarte gemafd der momentanen Steuerstabstellung und gege-
benenfalls durch Erzeugung von Mischungsmaterialien an den Steuerstabenden durch
Fluss-Volumen-Gewichtung durchgefiihrt, falls das Steuerstabende zwischen zwei axi-

alen Maschen liegt.
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3.34 Reduktion von Homogenisierungsfehlern durch Stabzell-

Diskontinuitatsfaktoren

Die Qualitat von Neutronenkinetikrechnungen wird nicht allein durch die prinzipiell ho-
here Aussagegenauigkeit der 3D-Transportrechnung im Vergleich zur Diffusionsappro-
ximation bestimmt. Das Potential der Rechenmethode ist vielmehr nur dann voll aus-
zuschopfen, wenn die nuklearen Gruppendaten hinreichend hohen Qualitatsanforde-
rungen gentgen. Dies betrifft die Kondensation und insbesondere die Homogenisie-
rung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten. Wéahrend die Generierung nodaler
Wirkungsquerschnitte durch vollstdndige Homogenisierung der heterogenen Struktur
weitgehend standardisiert ist, besteht hinsichtlich der Berechnung von Stabzell-Daten
durch Homogenisierung einer einzelnen Stabzelle bislang vergleichsweise wenig Er-
fahrung. So zeigt sich, dass die zur Erzeugung nodaler Wirkungsquerschnitte ange-
wandte Methode der Fluss-Volumen-Gewichtung zu Ungenauigkeiten in der Berech-
nung individueller Stableistungen (Homogenisierungsfehler) fihren kann (siehe hierzu
auch Kapitel 4.2.5). Dies gilt insbesondere fur Absorberzellen in der Umgebung von

Brennstabzellen.

Die Ursache des Homogenisierungsfehlers liegt darin, dass die Fluss-Volumen-
Gewichtung alleine nicht die Erhaltung der Reaktionsraten innerhalb des Homogenisie-
rungsvolumens gewdhrleistet, es sei denn, der Nettostrom durch die Grenzflachen des
Homogenisierungs-Volumens verschwindet. Genauere Betrachtungen der Transport-
gleichung auf einem feinen und gréberen Maschennetz (heterogene und homogenisier-
te Darstellung desselben Problems) zeigen namlich, dass zusétzlich die Erhaltung des
Nettostroms durch die Grenzflachen des Homogenisierungs-Volumens zu fordern ist
ISMI86/.

Um fur kinftige Einsatze von TORT-TD den Genauigkeitsgewinn durch die direkte L6-
sung der Transportgleichung nicht durch Homogenisierungsfehler in Frage zu stellen,
wurde das aus nodalen Methoden bekannte Konzept des Brennelement-
Diskontinuitatsfaktors auf seine Anwendung fir die Stabzell-Homogenisierung unter-
sucht. Eigenschaft des Diskontinuitatsfaktors ist es, Reaktionsraten in und Nettostrome
aus Homogenisierungsvolumina zu erhalten. Er kann zudem direkt (also nicht iterativ)
aus Brennelement-Rechnungen bestimmt werden. Es wurden die wesentlichen Schritte
der Einfuhrung des Stabzell-Diskontinuitatsfaktors in die Diskrete-Ordinaten-

Gleichungen und der Implementation in TORT-TD einerseits sowie die Bestimmung
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von Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren in HELIOS-Brennelement-Rechnungen anderer-

seits ausgearbeitet.

Die Implementierung der Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren in ein Diskrete-Ordinaten-
Programm wie TORT-TD erfordert einen tiefen Eingriff in den Code bis in die Ebene
der Transport-Sweeping-Routinen, in denen das 3D-Problem auf die Losung der 1D-
Transportgleichung fur die in Abb. 3-2 gezeigte Mascheneinteilung zurtickgefihrt ist.
Darin kennzeichnen die halbzahligen Maschenindizes die Zellgrenzen und die ganz-
zahligen Indizes die Zell-Mittelpunkte. Im Folgenden wird die Idee nur sehr knapp skiz-

ziert.

Integriert man die zu I6sende 1D-Transportgleichung der Energiegruppe g und diskre-

ten Ordinate n,

dx

00 (=0, 0.

Uber die Zelle i, so erhalt man mit h; = Xj+12 — Xi_1/2:

+

/un [l/;g,n,i _l/;g_,n,i ]+ o-g,i hil/;g,n,i = hiqg,n,i .

Darin ist i/, =,,(¥) der mittlere Zellfluss und 7, ,; =/, (X, sind die Zell-

Randfliisse. Das Symbol ~ kennzeichnet zellhomogenisierte GroRen; im Ubrigen wurde
Standardnomenklatur verwendet (siehe z. B. /[LEW84/). Der Zusammenhang zwischen
Zell-Randflissen und mittlerem Zellfluss wird etwa Uber die sog. Diamond-Differencing-

Beziehung

l/;g,n,i = %(l/}gnl + l/;g_,n,i )

hergestellt. Kennzeichnet f* den Diskontinuitétsfaktor fiir Zelle i, so ist fir die Neutro-

nenbewegungsrichtung von links nach rechts (« > 0) der mittlere Zellfluss durch
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gegeben. Fir die Neutronenbewegungsrichtung von rechts nach links (x <0) folgt

analog:

~ 2u . .

l//gnl = 2 _O'ih, (l//g,n,l / fl - 2| qgnlj
34 Anwendung von TORT-TD/ATHLET auf Testfalle

Das gekoppelte Codesystem TORT-TD/ATHLET wurde auf verschiedene Testfélle an-
gewandt, die vom DWR-MOX/UO,-Kerntransienten-Benchmark /KOZzZ06/ abgeleitet
wurden. An diesem Benchmark wurde teilgenommen und DORT-L&sungen fir den sta-
tiondren Zustand unter Nulllast-Heil3-Bedingungen mit ausgefahrenen Steuerelemen-
ten eingereicht /LANO6/, /[KOZ06/, /ISEUQ6/. Fur die wesentlichen Charakteristika die-
ses Benchmarks wird auf Kapitel 2.3 verwiesen; im Folgenden wird auf Besonderheiten

nur insoweit eingegangen, wie es zum Verstandnis der Testfélle notwendig ist.

34.1 Generierung von Wirkungsquerschnitten und Daten der verzégerten

Neutronen

Fur die UO,- und MOX-Brennelemente wurden mittels HELIOS Brennelement-
Abbrandrechnungen zur Erzeugung stabzellhomogenisierter Wirkungsquerschnitte in 8
Energiegruppen und P;-Streuordnung sowie 6 Gruppen verzégerter Neutronen durch-
gefuhrt. Wirkungsquerschnitte fuir das Baffle-Material wurden mittels RESMOD erzeugt.
Abb. 3-3 zeigt die 2D-Modellierung des UO,- und MOX-Brennelements in HELIOS.
Dabei wurden alle Details der Integral-Fuel-Burnable-Absorber-Zellen (IFBA) im UO,-
Brennelement und der Wet-Annular-Burnable-Absorber-Zellen (WABA) im MOX-
Brennelement bertcksichtigt (siehe Abb. 3-4). Fir das UO,- und das MOX-
Brennelement sind jeweils zwei Ausfiinrungen zu betrachten, die sich in der #*°U-
Anreicherung im Brennstoff (4,2% und 4,5%) bzw. dem Puss-Gehalt im MOX-
Brennstoff (4,0% und 4,3%) unterscheiden. Brennstdbe werden mit funf, die Gbrigen
Stabe mit drei radialen Zonen dargestellt. Fir jeden Stabzelltyp wurde eine parametri-
sierte Wirkungsquerschnittsbibliothek erstellt, in der der Wertebereich jedes der drei
thermohydraulischen Parameter durch drei Stitzstellen abgedeckt wurde. Die Werte

der Stutzstellen wurden gemaf der Benchmark-Spezifikation gewahlt. Dazu waren 104
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einzelne HELIOS-Rechnungen notwendig, die sich aus den 3% = 27 Kombinationen der

thermohydraulischen Parameter fur jeden der vier Brennelementtypen ergeben.

3.4.2 Lokale Borkonzentrationsanderung in einem Brennelement: Untersu-
chung der Rickwirkungsmodellierung in TORT-TD/ATHLET

Der Einfluss der ATHLET-RUckwirkungsmodellierung auf das Ergebnis einer gekoppel-
ten TORT-TD/ATHLET-Rechnung wurde flr ein einzelnes UO,-Brennelement mit 4,2%
Anreicherung anhand einer asymmetrischen, lokalen Anderung der Borkonzentration
am Kerneintritt untersucht. Das Brennelement ist oben und unten von einem Wasserre-
flektor abgeschlossen, dessen Hohe der Kantenlédnge des Brennelementquerschnitts
entspricht. Die Borkonzentrationséanderung betrifft nur die in Abb. 3-5 rot umrandete
Gruppe von 27 der insgesamt 289 Stabzellen, fir die der in Abb. 3-5 unten dargestellte
abschnittsweise lineare zeitliche Verlauf der Borkonzentration definiert wird. In den Ub-
rigen 262 Stabzellen wird die Borkonzentration unveré&ndert auf dem Wert von
1015 ppm gehalten, der im Ausgangszustand fur alle Stabzellen gilt. Die Transiente
beginnt nach Ablauf einer 3 Sekunden dauernden Null-Transiente. Die Brennelement-
leistung betragt im Ausgangszustand 18,35 MW. Die Transiente wird durch einen

Borpropfen der Masse 728,7 kg bewirkt.

Folgende drei thermohydraulische Modelle wurden untersucht:

1. Heterogenes Modell mit 289 THC: Das Brennelement wird durch 289 thermo-
hydraulische Kanéle (THC — thermohydraulic channel) reprasentiert, d. h. jeder

Stabzelle wird ein eigener thermohydraulischer Kanal zugeordnet.

2. Homogenes Modell mit 1 THC: Das Brennelement wird durch einen einzigen
thermohydraulischen Kanal reprasentiert. Die Forderung nach gleicher
Reaktivitdtsdnderung wie im heterogenen Modell verlangt die Definition eines
aquivalenten, gleichmafig auf alle Stabzellen verteilten Borpropfens mit einer

effektiven Borkonzentration von 996,4 ppm.
3. Heterogenes Modell mit homogener Borverteilung und 289 THC (,uni®): Wie

Modell 1, jedoch mit gleichmaRig Uber alle Stabzellen verteiltem Borpropfen mit

der effektiven Borkonzentration aus Modell 2.
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Die TORT-TD/ATHLET-Rechnung wurde mit niveausymmetrischer S;-Quadratur und
einer Zeitschrittweite von 15 msec ausgefuhrt. Der Stabzell-Querschnitt wurde in
TORT-TD durch eine rdumliche Masche nodalisiert. Fir die Diskretisierung in axialer
Richtung wurden 50 Maschen gewahlt, von denen je 5 auf den oberen und unteren Re-

flektor und die Ubrigen 40 auf die aktive Zone entfallen.

Die zeitliche Anderung der Brennelement-Gesamtleistung wahrend der Transiente ist
fur die drei ATHLET-Modelle in Abb. 3-6 oben gezeigt. Die zun&chst absinkende Bor-
konzentration bewirkt einen deutlichen Leistungsanstieg, der anschlie@end durch die
negative Brennstofftemperaturriickwirkung (Doppler) begrenzt wird. Nach Erreichen
der anfanglichen Borkonzentration am Ende der Transiente ndhert sich die Leistung

wieder dem urspringlichen Wert.

Infolge der Definition des &quivalenten Borpropfens liegen die Leistungsverlaufe der
drei Ruckwirkungsmodelle erwartungsgemal® eng beieinander. Unterschiede werden
bei genauerer Betrachtung des Leistungsmaximums (siehe Abb. 3-6 unten) deutlich:
Die Modelle 2 und 3 (homogene, d.h. nicht-lokale Modellierung der Borverteilung) fih-
ren zu einer — wenn auch geringflgigen — Unterschatzung des Leistungsmaximums.
Offenbar ist die homogene Modellierung — unabhé&ngig davon, ob das Brennelement
thermohydraulisch durch einen THC oder jede Stabzelle durch einen individuellen THC
reprasentiert wird — in diesem Fall nicht konservativ. Dies kann ein Hinweis darauf sein,
dass die genaue Modellierung lokaler Effekte eine heterogene thermohydraulische

Modellierung erfordert.

Die Asymmetrie infolge der lokalen Anderung der Borkonzentration wird offensichtlich
bei Betrachtung des axialen Leistungsprofils in Stabzellen, die aus neutronenkineti-
scher Sicht zunéchst als aquivalent anzusehen sind. Dies ist in Abb. 3-7 anhand der
axialen Leistungsprofile in den Stabzellen 85 und 205 nach Ende der Transiente (Zeit-
punkt t = 13 sec) gezeigt, die nominell an symmetrisch &quivalenten Positionen liegen
(siehe Abb. 3-5 oben) und identische neutronenphysikalische Eigenschaften (gleicher
Brennstoff, gleiche Anreicherung, gleicher Abbrand) besitzen. Infolge der in Zelle 85
um 200 ppm niedrigeren Borkonzentration ist das Maximum in der von der Borkonzent-
rationsanderung betroffenen Zelle 85 hoher als in der nominell symmetrisch aquivalen-
ten Zelle 205. Der Unterschied ist in Anbetracht der Differenz von 200 ppm vergleichs-
weise gering. Die Ursache hierfur kbnnte in der neutronenphysikalisch engen Kopplung
beider Zellen liegen.
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3.4.3 2x2-Brennelement-Anordnung

Die im Folgenden dokumentierten Beispiele basieren auf der in Abb. 3-8 gezeigten
2x2-Anordnung von UO,-Brennelementen ohne radialen Reflektor. Es werden halbsei-
tig reflektierende bzw. Vakuum-Randbedingungen angenommen. Jedes Brennelement
wird — wie in Kapitel 3.4.2 beschrieben — oben und unten von je einem Wasserreflektor
mit Vakuum-Randbedingung abgeschlossen. Fur diese Anordnung werden eine Steu-
erelementauswurf-Transiente (Abschnitt 3.4.3.1) sowie der stationare Zustand mit aus-
gefahrenem Steuerelement (Abschnitt 3.4.3.2) untersucht. Die TORT-TD-Rechnung
wurde mit niveausymmetrischer S;-Quadratur und unter Verwendung der in Abschnitt
3.4.1 beschriebenen parametrisierten Wirkungsquerschnitte in P;-Streuordnung und 8
Gruppen prompter sowie 6 Gruppen verzdgerter Neutronen durchgefuhrt. Das Ma-
schennetz umfasst 57800 Zellen, entsprechend einer Masche je Stabzelle in radialer
und 50 Maschen in axialer Richtung. Jedem Brennelement ist ein thermohydraulischer
Kanal zugeordnet. Der Ausgangszustand entspricht 22,9 MW thermischer Leistung bei

einer Borkonzentration von 1015 ppm.

3.4.3.1 Steuerelementauswurf-Transiente

Der Auswurf erfolgt im rechten unteren Brennelement (Position B2) innerhalb von
100 msec. Abb. 3-9 zeigt links die stabzellenweise Leistungsverteilung des Ausgangs-
zustandes unmittelbar nach Ablauf einer 10 sec dauernden Nulltransiente. Aufgrund
der reflektierenden Randbedingungen ist das Maximum in der linken oberen Ecke des
Brennelements in Position Al. Der Einfluss des anfangs eingefahrenen Steuerele-
ments ist an der lokal niedrigeren Leistung erkennbar. Die axialen Profile der brenn-
elementgemittelten zentralen Brennstofftemperatur sind in Abb. 3-10 als schwarze Li-
nien dargestellt. Deutlich ist die Verschiebung der Maxima in Richtung Brennelement-
Unterseite infolge der dort hoheren Moderatordichte zu erkennen. Ein qualitativ &hnli-
cher Effekt ist fur die brennelementgemittelten axialen Leistungsprofile zu beobachten
(schwarze Kurven in Abb. 3-10).

Der zeitliche Verlauf der Gesamtleistung wahrend der Transiente ist in Abb. 3-9 rechts
dargestellt. Nach Erreichen des Maximums bei etwa t = 10,1 sec bewirkt die Brenn-
stofftemperaturriickwirkung (Dopplereffekt) ein rasches Absinken der Leistung. Die ro-
ten Kurven in Abb. 3-10 und Abb. 3-11 zeigen die axialen Profile der brennelementge-

21



mittelten Brennstofftemperatur und Leistung zu einem Zeitpunkt kurz vor dem Leis-

tungsmaximum.

3.4.3.2 Stationarer Zustand mit ausgefahrenem Steuerelement

Fir den stationdren Zustand mit ausgefahrenem Steuerelement wurde das Ergebnis
der gekoppelten TORT-TD/ATHLET-Analyse mit einer Monte-Carlo-Rechnung mit
MCNP unter Verwendung nuklearer JEF-2.2-Punktdaten verglichen. Aus praktischen
Grunden wurde der Abbrand des Brennelements B2 mit 0,15 GWd/t den anderen

Brennelementen angeglichen.

Die Monte-Carlo-Losung muss der von TORT-TD/ATHLET ermittelten raumlichen Ver-
teilung der thermohydraulischen Parameter Rechnung tragen. Dazu wurde in den
MCNP-Eingabedatensatz das raumliche Maschennetz des TORT-TD/ATHLET-Modells
mit 34x34 Zellen in radialer und 40 Zellen in axialer Richtung entlang der aktiven Zone
eingefiihrt. Die Moderatordichte in jeder Raumzelle kann im Eingabedatensatz direkt
spezifiziert werden. Da nukleare Punktdaten nur auf einem relativ groben Temperatur-
gitter verfugbar sind, ist bezliglich der Brennstofftemperatur anders zu verfahren: So
werden Brennstoffnuklide flur spezifische Temperaturen durch lineare Interpolation zwi-
schen Nukliddaten bei benachbarten Temperaturen erzeugt /ZWE99/. Das MCNP-
Modell umfasst 120 rdumliche Zellen mit unterschiedlichen thermohydraulischen Pa-

rametern und 20 verschiedene Nuklide je Brennstoffmaterial.

In Abb. 3-12 und Abb. 3-13 sind die Ergebnisse der TORT-TD/ATHLET-L6sung zu-
sammen mit der MCNP-Rechnung dargestellt, welche auf der Auswertung von 200 Mil-
lionen Neutronenschicksalen basiert. Es werden jeweils axiale Leistungsprofile mitei-
nander verglichen, wobei in Abb. 3-12 Uber einzelne Brennelemente und in Abb. 3-13
Uber ausgewahlte Stabzellen gemittelt wurde. Wie zu erkennen, korrespondieren beide
Rechnungen gut miteinander. Dies ist insofern bemerkenswert, als nicht nur grundsatz-
lich verschiedene Rechenmethoden zum Einsatz kommen; auch die nuklearen Daten —
zellhomogenisierte Weniggruppen-Daten in der deterministischen und Punktdaten in
der Monte-Carlo-Rechnung — sind unterschiedlich. Dies legt folgende Schlussfolgerun-

gen nahe:

1. Deterministische P;-Ss-Transportrechnungen mit stabzellweise homogenisier-

ten Wirkungsquerschnitten in wenigen Energiegruppen sind in ihrer Genauigkeit
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mit Monte-Carlo-Rechnungen vergleichbar, die auf nuklearen Punktdaten und

detaillierter Geometriedarstellung basieren.

2. Das vorliegende Beispiel demonstriert die Anwendbarkeit der Monte-Carlo-
Methode auf stationdre Probleme unter Verwendung nuklearer Punktdaten in

Verbindung mit einer raumlichen Verteilung thermohydraulischer Parameter.

3.4.4 Steuerelementauswurf in einem DWR-Viertelkern

Als praktisches Anwendungsbeispiel fir TORT-TD/ATHLET wurde eine Steuerele-
mentauswurf-Transiente in dem in Abb. 2-5 dargestellten DWR-Viertelkern untersucht.
Im Ausgangszustand sind alle Steuerstab-Banke (CR-A bis CR-D) eingefahren und alle
Abschalt-Banke (CR-SA bis CR-SD) ausgefahren. Es herrschen Nulllast-Heif3-
Bedingungen, die durch eine Kihlmitteltemperatur von 560 K und einen Druck von
155 bar am Kerneintritt sowie eine thermische Gesamtleistung von 10“% der Nennleis-
tung gegeben ist. Da ein Viertelkern betrachtet wird, wurde die Leistung mit 892 MW
auf ein Viertel der Nennleistung von 3565 MW reduziert. Es wurde eine Borkonzentra-
tion von 1015 ppm gewahlt. In ATHLET wurde jedem Brennelement ein eigener ther-
mohydraulischer Kanal zugeordnet, der Reflektor wurde mit einem weiteren Kanal dar-
gestellt. Die raumliche Diskretisierung in TORT-TD beruht auf 42 axialen Maschen,
wovon 36 auf die aktive Kernregion und je 3 auf den oberen und unteren Reflektor ent-
fallen. Wird jede Stabzelle in radialer Richtung durch eine Masche diskretisiert, ent-
spricht dies insgesamt annéhernd einer Million raumlicher Maschen und etwa ebenso
vielen Materialien. Abb. 3-14 zeigt die Materialkarte eines radialen Schnitts durch den
Viertelkern.

Der Steuerelementauswurf erfolgt an Kernposition E5 zum Zeitpunkt t = 1,0 sec inner-
halb von 100 msec. Es wurde eine 1 sec dauernden Nulltransiente berechnet. Die
Rechnung wurde mit einer anfanglichen Zeitschrittweite von At = 2 msec unter Ver-
wendung der niveausymmetrischen S;-Quadratur durchgefiihrt. Es ist zu beachten,
dass als Folge der Viertelkern-Symmetrie mit reflektierenden Randbedingungen diese
Rechnung den simultanen Steuerelementauswurf an aquivalenten Positionen in den
anderen drei Kern-Vierteln simuliert. Die zugehtrige Gesamt-Reaktivitatszufuhr liegt
bei etwa Ap = 2%. Wie in Abb. 3-15 zu erkennen, steigt die Gesamtleistung sehr steil an
(entsprechend einer minimalen Reaktorperiode von etwa 1,2 msec) und erreicht ihr

Maximum bei etwa t = 1,08 sec.
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Fur das Brennelement E5 (Thermohydraulikkanal 22) und das dazu benachbarte in
Position E4 (Thermohydraulikkanal 21) wurde die radial gemittelte Brennstofftempera-
tur untersucht, und zwar sowohl hinsichtlich ihres zeitlichen Verlaufs in ausgewahlten
axialen Maschen (Abb. 3-16) als auch ihres axialen Profils zu bestimmten Zeitpunkten
(Abb. 3-17). Die Zeitpunkte entsprechen dem Anfangszustand (t = 1,0 sec — rote Linie),
kurz nach dem Maximum (t = 1,09 sec — gruine Linie) und dem Ende des berechneten

Zeitraums (t = 1,14 sec — blaue Linie).

3.5 Untersuchungen zur Kopplung von TORT-TD mit einem CFD-Code

Der durch die direkte Losung der Transportgleichung erzielbare Genauigkeitsgewinn ist
in vollem Umfang nur bei Harmonisierung von neutronenkinetischer und thermohydrau-
lischer Rechenmethode auszuschdpfen. So ist eine hinreichend detaillierte Modellie-
rung der Fluiddynamik anzustreben, um etwa die Stromungszustande unter Storfallbe-
dingungen korrekt erfassen zu konnen. Dies kann durch Einsatz von Unterkanalmodel-
len mit Queraustausch wie COBRA-TF /THU82/ oder Computational-Fluid-Dynamics-
Codes (CFD) erfolgen.

Ein solcher Ansatz wurde durch Modellierung einer einzelnen Brennstab-Zelle eines
Druckwasserreaktor-Brennelements (UO,-Element des in Kapitel 2.3 beschriebenen
DWR-Kerntransienten-Benchmarks) im unendlichen Gitter unter Verwendung des
CFD-Programms CFX /ANS01/ exemplarisch untersucht. Grundlage ist eine gekoppel-
te TORT-TD/ATHLET-Analyse, deren axiale Leistungsverteilung an das CFD-Modell
Ubertragen wurde. Die mit CFX durchgefiihrte Rechnung umfasst sowohl die Fluiddy-
namik als auch die Warmetransportprozesse im Brennstab. Dazu wurde der Stab mit
annahernd 1,5 Millionen Knoten vernetzt; Abb. 3-18 zeigt einen Ausschnitt aus diesem

Maschennetz.

In der hier realisierten Kopplung laufen TORT-TD/ATHLET und CFX jeweils unabhan-
gig voneinander. Der Datenaustausch erfolgt Uber Dateien: TORT-TD/ATHLET legt die
axiale Leistungsverteilung in einer Datei ab und CFX speichert in einer weiteren Datei
das Ergebnis der CFD-Rechnung in Form der axialen Verteilung von Moderatordichte,
Brennstofftemperatur und  Borkonzentration. Das aus der gekoppelten
TORT-TD/ATHLET-Rechnung ermittelte axiale Leistungsprofil entlang des Stabes ist in
Abb. 3-19 dargestellt. Hieraus wurde mit CFX wu.a. der axiale Verlauf der
Moderatordichte entlang des Stabes berechnet. Da TORT-TD/ATHLET diese GrolR3e
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ebenfalls liefert, ist ein direkter Vergleich mit der CFD-Rechnung mdglich. Wie Abb. 3-
20 zeigt, ist die Ubereinstimmung zwischen beiden Rechenmethoden sehr uberzeu-

gend: die relativen Unterschiede liegen bei weniger als 0,3%.

Die hier gezeigten Rechnungen und Ergebnisse dienen als erster Schritt zu einer
Kopplung von TORT-TD mit einem CFD-Code.

3.6 TORT-Berechnungen des Benchmark zur Quantifizierung der

Genauigkeit von 3D-Transportmethoden

Die in Zusammenhang mit diesem Benchmark zu bewaltigenden Herausforderungen
liegen weniger in dessen geometrischer Komplexitat als in der gro3en Anzahl der zu
untersuchenden geometrischen und nuklearen Konfigurationen. Fir die automatisierte
Ausfiihrung der 729 Rechenfalle wird daher ein Shell-Skript zur Verfligung gestellt.
Dieses steuert u. a. einen Pré- und einen Postprozessor, der fir jede einzelne Konfigu-
ration den Eingabedatensatz erzeugt bzw. die Rechenergebnisse auswertet. Da beides
codespezifisch ist, wurden fur TORT je ein Pra- und ein Postprozessor entwickelt. Be-
sonderes Augenmerk galt der Berechnung der Nettostrome durch Flachen im Raum,
die TORT nicht direkt bereitstellt. Wichtige Komponente des Postprozessors ist daher
ein Fortran-90-Modul, welches aus den von TORT gelieferten internen Randfllissen
Uber Integration mittels des verwendeten Quadratursatzes ein- und auslaufende Neut-

ronenstrome berechnet.

Es wurden Rechnungen mit 40, 80 und 160 &aquidistanten Maschen je Raumrichtung
sowie Sg-, Si6-, S3p- UNd Syg-Quadratur durchgefihrt. Dabei zeigte sich, dass die raum-
liche Diskretisierung einen geringeren Einfluss auf das Ergebnis hat als die Winkel-
Diskretisierung. Insbesondere erweist sich die niveausymmetrische Quadratur fur die-
sen Benchmark als wenig geeignet; akzeptable Ergebnisse konnten dagegen mit der

Tschebyscheff-Legendre-Quadratur erzielt werden.

Tabelle 3-2 zeigt exemplarisch fur 3 der 729 Konfigurationen die mit TORT erzielten
Ergebnisse bei einer raumlichen Diskretisierung von 80 Maschen je Raumrichtung und
Sas-Tschebyscheff-Legendre-Quadratur. Die Eintrdge in der Spalte Item bezeichnen
die 23 zu bestimmenden Grof3en (siehe die Benchmark-Spezifikation /AZM07/). Die
Spalte ,% Error* gibt fir jede GroRe den prozentualen Unterschied zwischen der

TORT- und der MCNP-L6sung an. Von einigen GroRRen abgesehen, ist eine gute Uber-
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einstimmung zwischen TORT und MCNP festzustellen. Die Resultate sind jedoch als
vorlaufig zu betrachten, da u.a. die Arbeiten zur Erzeugung der MCNP-Referenzlosung
derzeit noch nicht abgeschlossen sind; groRere Abweichungen fur einzelne der zu be-

stimmenden GroRRen sind momentan Gegenstand laufender Untersuchungen.

3.7 Zusammenfassung und Bewertung

Mit dem zeitabhéngigen 3D-Neutronentransportcode TORT-TD und dessen Kopplung
mit dem Thermohydraulik-Systemcode ATHLET wurde ein umfangreiches Rechenpro-
gramm entwickelt, mit dem neutronenkinetische Vorgange im Reaktorkern physikalisch
wesentlich exakter modelliert werden kdnnen als es mit den traditionellen nodalen, auf
der Diffusionsnaherung basierenden Grobgitterverfahren moglich ist. Die Rechenme-
thodik stellt gegentber der heute Ublichen Praxis in Kernauslegung und Stérfallberech-
nung eine deutliche Verbesserung dar, welche mafigeblich auf folgenden Faktoren be-
ruht:

e Losung der Neutronen-Transportgleichung anstelle der Diffusionsapproximati-

on. Dies ermdglicht u.a. die Berlicksichtigung anisotroper Neutronenstreuung.

¢ Verwendung prinzipiell beliebig vieler Energiegruppen anstatt des bei LWR Ub-

lichen Zweigruppen-Ansatzes.

¢ Raumlich hochaufgeltste Berechnung auf Basis homogenisierter Stabzellen, im
Unterschied zu nodalen Grobgitterverfahren mit Homogenisierung ganzer

Brennelemente.

TORT-TD basiert auf der Sy- oder Diskrete-Ordinaten-Methode, die sich gegeniber
anderen Transportverfahren durch die hohe numerische Genauigkeit auszeichnet, was
letztlich eine Konsequenz der expliziten Diskretisierung der Winkelvariablen ist. Da-
durch kénnen auch stark anisotrope Situationen, wie sie z. B. in der Umgebung von
Absorberregionen oder bei gevoideten Zustanden auftreten, hinreichend genau erfasst
werden. Hiervon ist ein Genauigkeitsgewinn fir die Bestimmung lokaler Grof3en (Stab-
leistungen, minimaler Abstand zu DNB etc.) gegenuiber den heute gebrauchlichen
Grobgitter-Diffusionsverfahren mit anschlie@ender Rekonstruktion der Stableistungen
zu erwarten. Mit TORT-TD kdnnen auch Gultigkeitsbereich bzw. Schwachen nodaler

Diffusionsanséatze mit Ublicherweise nur wenigen Energiegruppen bewertet werden.
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Das Kapitel zur Weiterentwicklung der nuklearen Rechenmethodik dokumentiert die
Entwicklung von TORT-TD sowie dessen Kopplung mit dem Systemcode ATHLET.
Das gekoppelte Codesystem TORT-TD/ATHLET wurde anschlie3end an einer Reihe
von Testfallen erprobt, die Reaktivitatsstorfalle (Steuerelementauswurf, Borverdin-
nung) sowohl in vereinfachten LWR-Anordnungen als auch in einem DWR-Viertelkern
dar-stellen. Fir einen stationdren Testfall wurde ein Vergleich der TORT-TD/ATHLET-
Lésung in 8 Energiegruppen mit einer Rechnung des Monte-Carlo-Programms MCNP
mit Punktdaten durchgefuhrt, in die die raumliche Verteilung der mit TORT-TD/ATHLET
ermittelten thermohydraulischen Grof3en einfliel3t. Das Ergebnis der MCNP-Rechnung
bestatigt die Qualitat der stationaren TORT-TD/ATHLET-Analyse.
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4 Stationére Kernberechnungen mit Monte-Carlo- und
deterministischen Neutronen-Transportprogrammen

4.1 Einleitung

Gegenwartig werden dreidimensionale LWR-Ganzkernberechnungen meistens mit
Programmen durchgeftihrt, die auf der Diffusionsndherung zur L6ésung der Boltzmann-
Transportgleichung beruhen, unter Verwendung von nuklearen Daten, die Uber grof3e
rGumliche Bereiche (typischerweise Uber den Brennelementquerschnitt) homogenisiert
und auf eine sehr geringe Anzahl von Energiegruppen (typischerweise zwei) konden-
siert sind, die vorab mit Brennelementcodes erzeugt werden. Durch den Trend zu im-
mer heterogeneren Beladungen heutiger Reaktorkerne hat man einerseits die Ver-
anlassung, und mit den verfugbaren Ressourcen heutiger Computersysteme anderer-
seits die Mdglichkeit, solche Ganzkernberechnungen mit deterministischen Transport-
programmen ohne die Notwendigkeit der Diffusionsnéherung und mit viel feinerer Auf-
[6sung in Geometrie und Neutronenenergie, oder mit Monte-Carlo-Programmen mit
nuklearen Punktdaten mit einer praktisch uneingeschrankt detaillierten Beschreibung
der Kerngeometrie durchzufiihren. Dennoch sind zur praktischen Durchflihrung von de-
terministischen Transportrechnungen in angemessener Rechenzeit bestimmte Ver-
einfachungen vorteilhaft. Dies sind die Mittelung der nuklearen Daten tber kleine raum-
liche Bereiche (typischerweise Uber den Stabzellenquerschnitt) und die Kondensation
auf eine geeignete Anzahl von Energiegruppen (typischerweise 10 — 20). Diese Reduk-
tion der Ausgangsdaten wird ebenfalls mit Brennelementcodes durchgefuhrt. Diese Be-
rechnungskette bis hin zur Ganzkernberechnung sollte durch Vergleich mit Referenzlo-

sungen aus Monte-Carlo-Berechnungen Uberprift werden.

Die Monte-Carlo-Methode zur Berechnung von Kernanordnungen wird bisher meist mit
Uber grof3e Bereiche der Anordnung konstanten thermohydraulischen Parametern
durchgefuhrt. Will man Betriebszustande von Reaktoren realistisch beschreiben, hat
man axial und radial veréanderliche Werte der Brennstofftemperatur und der Moderator-
dichte zu bertcksichtigen. Damit ist fur die Durchfihrung von Monte-Carlo-Berechnun-
gen eine hohe Anzahl von thermohydraulischen Zonen, und damit effektiv verschiede-
nen Materialzonen zu bertcksichtigen, die die Anzahl von Zonen in Ublichen Berech-
nungen um GréRenordnungen Ubersteigt. Dies bedeutet groRen Aufwand bei der Er-

stellung der Eingabedatenséatze, der praktisch nur softwareunterstiitzt bewaltigt werden
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kann, und stellt sehr hohe Anforderungen an die Rechnerressourcen. Ergebnisse sol-
cher Berechnungen sind soweit moéglich an Messdaten und durch Vergleiche mit de-

terministischen Transportlésungen zu Uberprufen.

Auch wenn mit der Monte-Carlo-Methode nahezu keine Naherungen bei der Darstel-
lung der Geometrie einer Anordnung und der Reduktion der nuklearen Daten nétig
sind, liegt eine Unsicherheit der Rechenergebnisse in Unsicherheiten in den nuklearen
Basisdaten selbst. Diese werden von den Kerndaten-Evaluierungsgruppen fortlaufend
auf den neuesten Stand gebracht mit dem Ziel, die Ubereinstimmung mit Messdaten zu
verbessern. Die Qualitat der Daten wird hauptséchlich durch die Berechnung von Mul-
tiplikationsfaktoren fur eine grof3e Anzahl von kritischen Experimenten bewertet. Dabei
handelt es sich meist um kompakte Anordnungen bei Raumtemperatur. Die Multiplika-
tionsfaktoren von kritischen Anordnungen sind auch im Wesentlichen Gegenstand von
Unsicherheitsanalysen, bei denen der Einfluss der Unsicherheiten in den nuklearen
Daten auf Rechenergebnisse quantitativ erfasst wird. Es sollte jedoch auch Uberprift
werden, wie Unsicherheiten in den nuklearen Daten sich auf Rechenergebnisse fir

Ganzkernanordnungen in Betriebszustanden auswirken.

Kapitel 2 gibt eine Ubersicht tiber die kritischen Experimente und die fir Benchmark-
Vergleichsrechnungen definierten Anordnungen, die zur Anwendung fiur Monte-Carlo-
und deterministische Berechnungen herangezogen werden. In Abschnitt 4.2 wird die
Erzeugung von Weniggruppendaten fur deterministische Transportrechnungen mit dem
Programmsystem SCALE-5.1 beschrieben, sowie die Methode zur Erzeugung effekti-
ver Absorberwirkungsquerschnitte, die flr anschlielende deterministische Kernbe-
rechnungen verwendet werden. In Abschnitt 4.3 wird die Durchfihrung von Monte-
Carlo-Berechnungen mit ortlich veranderlichen thermohydraulischen Parametern be-
schrieben. In Abschnitt 4.4 wird der Einfluss von nuklearen Daten auf Kernberechnun-
gen untersucht. In Abschnitt 4.5 wird eine Zusammenfassung und Bewertung der er-

Zielten Ergebnisse gegeben.

4.2 Bereitstellung von Weniggruppendaten fur deterministische

Transportrechnungen

Bisher wurde in der GRS zur Erzeugung von Weniggruppendaten fur deterministische
Transportrechnungen neben dem Brennelementcode HELIOS /CAS91/ hauptséchlich
das Spektralprogramm RESMOD mit JEF-2.2-Gruppendaten /BER94/ eingesetzt. Da-
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bei handelt es sich um ein eindimensionales Programm, mit dem Zellrechnungen fur
zylindrisierte Brennstabzellen in einem Dreizonenmodell durchgefihrt werden. Ener-
giegruppenkondensation und Zellhomogenisierung erfolgten dann meist mit dem ein-
dimensionalen Sy-Code XSDRN-PM aus dem Programmsystem SCALE /SCAQ6/. Die-
se Berechnungsmethode ist gut fir Systeme geeignet, die im Wesentlichen durch
Stabgitter ohne ausgepragte Heterogenitaten darstellbar sind, wie dies haufig fur kriti-
sche Experimente zutrifft. Inzwischen ist das SCALE-System, das gegenwartig in der
Version 5.1 verflugbar ist, so weit vervollstandigt, dass Gruppendaten fur Transport-
rechnungen nicht nur auf Stabzellenbasis erstellt werden kdnnen, sondern mit dem
zweidimensionalen Transportprogramm NEWT in Brennelementgeometrie. Dieser Re-
chenweg wird erprobt. Zuséatzlich kdonnen mit Hilfe der Programmsequenz TRITON
Brennelement-Abbrandrechnungen durchgefiihrt werden, um die Gruppendaten bei un-

terschiedlichen Abbranden zu erhalten.

Als Testfall fur die Einsetzbarkeit der Methode wird der stationare Fall des "DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks* /KOZ06/ herangezogen. Fir die deterministi-
schen Transportrechnungen wird der Sy-Code DANTSYS /ALC95 / bzw. dessen Nach-
folgeversion PARTISN /ALCO5/ verwendet. Jeder Berechnungsschritt von den Rech-
nungen fir die einzelnen Brennelemente Uber eine Testanordnung mit 2x2 Brennele-
menten bis zum Reaktorkern in ¥-Kern-Darstellung wird durch Vergleich mit Ergebnis-
sen des Monte-Carlo-Programms MCNP-5 /X-503/ mit der in der GRS fiir Routinebe-
rechnungen eingesetzten JEF-2.2-Datenbibliothek /BERO1/, /ZWE99/ sorgféltig tber-
praft.

421 Erzeugung von Weniggruppendaten fur unkontrollierte

Brennelemente

Die Erzeugung von Weniggruppendaten fir die einzelnen Brennelemente erfolgt mit
dem Modul NEWT aus dem SCALE-5.1-Programmsystem. Dabei handelt es sich um
ein zweidimensionales Sy-Transportprogramm mit der Erweiterung auf irregulare Ge-
ometrien, so dass die Stabzellgeometrie mit nahezu beliebiger Genauigkeit nachgebil-
det werden kann. NEWT ist tber die Programmsequenz TRITON mit den Programmen
BONAMI/NITAWL bzw. BONAMI/CENTRM/PCM gekoppelt, mit denen die Spektral-
rechnungen zur Resonanzselbstabschirmung fur die individuellen Stabzellen durchge-
fuhrt werden. In TRITON ist aul3erdem die Mdglichkeit vorgesehen, die mit NEWT be-

stimmten Neutronenflisse im Brennelement an das Nuklidinventarprogramm ORIGEN
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zu Ubergeben, um die Nukliddichten in jedem Brennstab zu jedem Abbrandschritt zu
bestimmen. Von dieser Mdglichkeit wird hier kein Gebrauch gemacht; vielmehr werden
die Nukliddichten fur jeden bendétigten Abbrandwert, die mit dem Abbrandprogramm
HELIOS /CAS91/ erzeugt und mit der Benchmark-Spezifikation mitgeliefert wurden, fir
die Brennelementberechnungen verwendet. Dies erfolgt aus Grinden der Konsistenz
mit friheren MCNP-Berechnungen /SEUO06/, /LANO7/, bei denen genauso verfahren
wurde, und die zu Vergleichen herangezogen werden sollen. Dies stellt aber keine Ein-
schrankung dar, da im Rahmen anderer Untersuchungen /HESOQ7/ gezeigt wurde, dass
TRITON zur Nuklidinventarbestimmung in Brennelement-Abbrandrechnungen geeignet
ist und zu den etablierten Abbrandprogrammen CASMO, HELIOS und KENOREST

vergleichbare Ergebnisse liefert.

Als Ausgangsdaten wird die in SCALE-5.1 enthaltene ENDF/B-V-Bibliothek mit 44
Energiegruppen verwendet. Die Bestimmung von stabzellhomogenisierten Weniggrup-
pendaten erfolgt in mehreren Schritten. Im ersten Schritt werden mit BONAMI/NITAWL
fur jede im Brennelement vorhandene Stabzelle resonanzselbstabgeschirmte mikro-
skopische 44-Gruppen-Daten erzeugt. Mit diesen wird im zweiten Schritt eine Brenn-
elementrechnung mit NEWT mit voller Auflésung der Brennstabe und Steuerstabfiih-
rungsrohre durchgefihrt; aus Symmetriegriinden ist es ausreichend, das Brennelement
in Y-Darstellung mit reflektierenden Randbedingungen zu berechnen. Dabei werden
mittels Fluss-Volumen-Wichtung zellhomogenisierte makroskopische Wirkungsquer-
schnitte fur jede Stabzelle erzeugt. Im dritten Schritt werden in einer weiteren Brenn-
elementrechnung mit NEWT, bei der die zellhomogenisierten 44-Gruppen-Daten ver-
wendet werden, die Wirkungsquerschnitte auf 18 Energiegruppen (davon sechs ther-
mische Gruppen) herunterkondensiert. Als 18-Gruppenschema wird im Wesentlichen
dasjenige verwendet, mit dem im Lauf der vergangenen Jahre zahlreiche Benchmark-
berechnungen durchgefuhrt wurden, und das sich im Vergleich mit Monte-Carlo-Rech-
nungen und mit Berechnungen anderer Benchmarkteilnehmer ausnahmslos bewdahrt
hat, was Ergebnisse fur Multiplikationsfaktoren und Stableistungsverteilungen in Kriti-
schen Anordnungen betrifft. Der einzige Unterschied liegt im numerischen Wert der
Gruppengrenzen, da einige Gruppengrenzen des normalerweise verwendeten Sche-
mas in der 44-Gruppen-Bibliothek nicht vorhanden sind; fur diese wurde die nachstge-
legene Gruppengrenze verwendet. Die Gruppengrenzen sind in Tabelle 4.1 angege-
ben. Schlief3lich wird im vierten Schritt eine weitere Brennelementrechnung mit NEWT

mit den 18-Gruppen-Daten durchgefiuihrt; diese Rechnung ist fur die Bereitstellung der
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Weniggruppendaten nicht mehr nétig und dient nur der Uberpriifung dieser Wirkungs-

querschnitte.

Fur jedes einzelne Brennelement wurden Kritikalitatsrechnungen mit MCNP durchge-
fuhrt (unter Berlcksichtigung aller unterschiedlichen Abbrandzustande sind dies 17
verschiedene Brennelemente); mit diesen wurden die in den ersten NEWT-Rechnun-
gen ermittelten Multiplikationsfaktoren verglichen. Die MCNP- und NEWT- Multiplika-
tionsfaktoren sind in Abb. 4-1 dargestellt. Die Ubereinstimmung ist durchwegs gut; Un-
terschiede sind hauptséachlich auf die verschiedenen nuklearen Basisdaten (JEF-2.2 fur
MCNP, ENDF/B-V fir NEWT) zuriickzufihren.

4.2.2 Einsatz der Weniggruppendaten fur unkontrollierte Brennelemente

Zunachst werden die erzeugten makroskopischen 18-Gruppen-Wirkungsquerschnitte
zur Berechnung aller unkontrollierten Brennelemente in 2D-Darstellung mit PARTISN
eingesetzt. Die Berechnungen erfolgen in P3Sg-Ordnung mit 2X2 Maschen je Stabzelle.
In Abb. 4-2 werden die so berechneten Multiplikationsfaktoren mit denen aus den
NEWT-Rechnungen mit 44-Gruppen-Daten und nicht homogenisierten Stabzellen (sie-
he Abb. 4-1) verglichen. Es ergibt sich sehr gute Ubereinstimmung fiir alle Brenn-

elemente in allen Abbrandzustanden.

Zusatzlich wurden fir ein Uran- und ein MOX-Brennelement im frischen Zustand (0.15
GWwd/t SM) die mit NEWT und PARTISN berechneten Stableistungsverteilungen ver-
glichen. In Zustdnden mit niedrigem Abbrand enthalten die Brennelemente Zellen mit
abbrennbaren Absorbern (Beschichtung der Brennstofftabletten fir bestimmte Brenn-
stédbe in den Uranbrennelementen — "IFBA®, Absorber an Steuerstabfiihrungsrohrposi-
tionen in den MOX-Brennelementen — "WABA®). In diesen Fallen war zu Uberprifen, ob
die durch Fluss-Volumen-Homogenisierung erzeugten zellhomogenisierten Wirkungs-
querschnitte diese Zellen ausreichend genau beschreiben. In Abb. 4-3 und Abb. 4-4
werden die Verhaltnisse der mit NEWT und PARTISN berechneten Stableistungsver-
teilungen dargestellt. Die Unterschiede sind derart gering, dass eine Sonderbehand-

lung der Zellen, die abbrennbare Absorber enthalten, nicht notwendig ist.
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4.2.3 Einsatz der Weniggruppendaten fur eine unkontrollierte
2X2-Anordnung

Als erster Anwendungsfall wird eine Anordnung von 2X2 Uranbrennelementen mit fri-
schem Brennstoff im Zustand Nulllast heil3 betrachtet. Fur zwei Seiten werden reflektie-
rende, fur die jeweils gegeniberliegenden Seiten Vakuum-Randbedingungen verwen-
det, so dass diese Anordnung 4X4 von Vakuum umgebene Brennelemente reprasen-
tiert. Die Berechnung mit PARTISN in P3Sg-Ordnung mit 2X2 Maschen je Stabzelle er-
folgt hier in 2D-Geometrie; eine Berechnung in 3D-Darstellung wird in Kapitel 3 vorge-
stellt. Der mit PARTISN berechnete Multiplikationsfaktor ist in sehr guter Uber-
einstimmung mit dem MCNP-Referenzwert (MCNP: 1.00380+0.00005; PARTISN:
1.00364). In Abb. 4-5 werden die mit MCNP und PARTISN berechneten Stableistungs-
verteilungen verglichen. Dargestellt sind die relativen Unterschiede zwischen der
PARTISN- und der MCNP-Verteilung. Trotz der aufgrund der Vakuum-
Randbedingungen stark gewolbten Verteilung ergibt sich eine hervorragende Uberein-
stimmung, mit relativen Unterschieden, die die GréRe von 1 % nur an sehr wenigen
Stellen erreichen. Es ist zu beachten, dass fir diese Qualitdit des PARTISN-
Ergebnisses die Beschreibung der Anordnung mit mindestens 2X2 Maschen je Stab-

zelle ausschlaggebend ist.

4.2.4 Einsatz der Weniggruppendaten fur den unkontrollierten Kern des
DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks

Die 18-Gruppen-Wirkungsquerschnitte werden nun verwendet, um den unkontrollierten
Kern des DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks in ¥-Kern-Darstellung in 2D-
Geometrie zu berechnen. Das Berechnungsschema weicht etwas von den Féllen der
einzelnen Brennelemente und der 2X2-Anordnung ab, da sich aufgrund der GroRRe und
Heterogenitat der Anordnung Konvergenzschwierigkeiten ergaben. Die Berechnungen
wurden daher mit DANTSYS in P,Sg-Ordnung mit 2X2 Maschen je Stabzelle durchge-
fuhrt, wobei das Konvergenzverhalten unproblematisch war. Der mit DANTSYS be-
rechnete Multiplikationsfaktor ist in guter Ubereinstimmung mit dem MCNP-Referenz-
wert (MCNP: 1.06065+£0.00008; DANTSYS: 1.06446).

In Abb. 4-6 werden die mit MCNP und DANTSYS berechneten Brennelementleistungs-
verteilungen fur den Viertelkern verglichen. Dargestellt sind die relativen Unterschiede

zwischen der DANTSYS- und der MCNP-Verteilung. Die Ubereinstimmung ist zufrie-
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denstellend, mit einer leichten Schieflage im Verhaltnis der Verteilungen zwischen
Kernmitte und Kernrand, mit maximalen Abweichungen von 2.5 %. In Abb. 4-7 sind die
relativen Unterschiede zwischen den mit DANTSYS und MCNP gerechneten Stableis-
tungsverteilungen in einem Brennelement (Position E-5 in Abb. 2-5) dargestellt. Die
Ubereinstimmung ist &hnlich gut wie im Fall der 2X2-Anordnung. Ahnliche Unter-
schiede werden auch beim Vergleich mit Losungen anderer Benchmarkteilnehmer
/IKOZ06/ beobachtet. Als Beispiel wird in Abb. 4-8 die nodale Losung aus dem Code
PARCS mit brennelementhomogenisierten 8-Gruppen-Daten mit der MCNP-L&sung

verglichen.

Eine Reihe von Testrechnungen mit dem Monte-Carlo Code KENO-V aus dem
SCALE-5.1-Programmsystem mit ENDF/B-V-Multigruppendaten mit unterschiedlicher
Anzahl von Energiegruppen mit heterogener und homogenisierter Darstellung der
Stabzellen hat gezeigt, dass sich die Unterschiede in den Verteilungen nicht eindeutig
zuordnen lassen, sondern sich sowohl aus Unterschieden in den nuklearen Daten
(ENDF/B-V gegenuber JEF-2.2) als auch in den einzelnen Schritten der Berechnungs-
kette (zellhomogenisierte energiegruppenkondensierte Weniggruppendaten im Ver-
gleich zu Punktdaten) ergeben. Dies wird in Abb. 4-9 veranschaulicht, wo die Verhalt-
nisse der Leistungsverteilungen aus Berechnungen mit dem Monte-Carlo-Code KENO-
Va zur MCNP-Leistungsverteilung abgebildet sind. Die KENO-Berechnungen wurden
schrittweise durchgefihrt, ausgehend von einer nicht zellhomogenisierten Rechnung
mit der 238-Gruppen-ENDF/B-V-Bibliothek aus SCALE 5.1, bis hin zur zellhomogeni-
sierten Rechnung mit der auf 18 Energiegruppen kondensierten Bibliothek, die auch fur
die DANTSYS-Berechnungen verwendet wurden. Wahrend die Unterschiede zwischen
der MCNP- und der KENO-Leistungsverteilung mit der 238-Gruppen-Bibliothek sehr
gering sind, vergrof3ern sie sich bei jedem Schritt der Datenreduktion etwas.

4.2.5 Erzeugung von Weniggruppendaten fur kontrollierte Brennelemente

Die Erzeugung von Weniggruppendaten fir die einzelnen kontrollierten Brennelemente
erfolgt mit dem Modul NEWT aus dem SCALE-5.1-Programmsystem véllig analog zur
Vorgehensweise fur unkontrollierte Brennelemente. Fiur jedes einzelne Brennelement
wurden wieder Kritikalitditsrechnungen mit MCNP durchgefiihrt; mit diesen wurden die
in den ersten NEWT-Rechnungen ermittelten Multiplikationsfaktoren verglichen. Die
MCNP- und NEWT-Multiplikationsfaktoren fur die kontrollierten Brennelemente sind in

Abb. 4-10 dargestellt, wobei wieder durchwegs gute Ubereinstimmung zu erkennen ist.
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Bei der Erzeugung homogenisierter Wirkungsquerschnitte ist jedoch zu beachten, dass
eine Zellhomogenisierung mittels Fluss-Volumen-Wichtung der Absorberstabzellen die
Absorberwirksamkeit deutlich Gberschatzt /ROW78/. Dies wird beim Vergleich der
Multiplikationsfaktoren aus NEWT-Rechnungen fur die Brennelemente mit nichthomo-
genisierter Darstellung der Brenn- und Absorberstabzellen, und aus PARTISN-Rech-
nungen mit homogenisierten Stabzellen deutlich; die Wirksamkeit der Absorberstabe
fur das frische Uranbrennelement mit 4.2 % Anreicherung wird mit den mittels Fluss-
Volumen-Wichtung homogenisierten Wirkungsquerschnitten um ca. 2500 pcm Uber-
schatzt. Auch die Stableistungsverteilung im Brennelement wird deutlich verfalscht.
Wie spater noch gezeigt wird, ergeben sich auch bei den Leistungsverteilungen fur die
2X2-Anordnung mit einem kontrollierten Brennelement und den kontrollierten Viertel-
kern drastische Unterschiede zur MCNP-Referenzverteilung, so dass die Verwendung

unkorrigierter zellhomogenisierter Wirkungsquerschnitte nicht akzeptabel ist.

Die Korrektur erfolgt mittels Verwendung von effektiven Wirkungsquerschnitten fur die
Absorberstabzellen, die zur Verringerung der Wirksamkeit durch Mischung der Wir-
kungsquerschnitte fir die Absorberzelle mit denen flir eine Sterstabfihrungsrohrzelle
erzeugt werden. Das Mischungsverhaltnis wird dabei so angepasst, dass fir das fri-
sche Uranbrennelement mit 4.2 % Anreicherung die Steuerstabwirksamkeiten in der
NEWT-Rechnung mit heterogenen Stabzellen und der PARTISN-Rechnung mit homo-
genisierten Stabzellen Ubereinstimmt. Aus dieser Forderung ergibt sich eine effektive
Absorberdichte von ca. 85 % des Nominalwertes. Diese Anpassung koénnte im Prinzip
fur jedes Brennelement individuell vorgenommen werden; es zeigt sich jedoch, dass
der einheitliche Wert von 85 % fiir alle kontrollierten Brennelemente zufriedenstellende

Wirksamkeiten liefert.

Ein ganz &hnliches Verfahren wurde bereits frither zur Bereitstellung von zellhomoge-
nisierten Wirkungsquerschnitten verwendet /ZWEO04/; dabei wurde allerdings der ef-
fektive Durchmesser der Absorberstébe reduziert. Mit dieser Methode konnten bei der
Berechnung des ANS-DWR-Benchmarks und der beiden kritischen Anordnungen
VENUS-1 und VENUS-2 ausgezeichnete Ergebnisse im Vergleich mit MCNP-Refe-
renzrechnungen erzielt werden /ZWEOQ8/.
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4.2.6 Einsatz der Weniggruppendaten fur kontrollierte Brennelemente

Zur ersten Uberprifung der Qualitat der zellhomogenisierten 18-Gruppen-Wirkungs-
querschnitte fur die kontrollierten Brennelemente werden diese zur Brennelementbe-
rechnung mit PARTISN in 2D-Darstellung eingesetzt. Die Berechnungen erfolgen wie-
der in P3Sg-Ordnung mit 2X2 Maschen je Stabzelle. In Abb. 4-11 werden die so be-
rechneten Reaktivitatswerte mit denen aus den NEWT-Rechnungen mit 44-Gruppen-
Daten und nicht homogenisierten Stabzellen verglichen. Es ergibt sich sehr gute Uber-
einstimmung fur alle Brennelemente in allen Abbrandzustdnden. Zum Vergleich sind
fur die Zustande mit dem niedrigsten und dem hochsten Abbrand die Reaktivitatswerte
angegeben, die sich aus Berechnungen mit unkorrigierten Absorberwirkungsquer-
schnitten ("100 % Abs.“) ergeben. Hier wird nochmals deutlich, welch wichtige Rolle die

geeignete Korrektur der homogenisierten Absorberwirkungsquerschnitte spielt.

In Abb. 4-12 werden die Verhaltnisse der mit NEWT und PARTISN berechneten Stab-
leistungsverteilungen fir das kontrollierte frische Uranbrennelement mit 4.2 % Anrei-
cherung dargestellt. Wahrend sich die Verteilungen bei der PARTISN-Rechnung mit
unkorrigierten homogenisierten Absorberwirkungsquerschnitten deutlich unterscheiden
(oben), ergibt sich bei Verwendung der korrigierten Absorberwirkungsquerschnitte ein
erhebliche Verbesserung der Ubereinstimmung (unten). Diese Ubereinstimmung kann
dadurch optimiert werden, dass zur Korrektur statt der einfachen Anpassung der Ab-
sorberkonzentration die SPH-Methode /HEB93/, /PAUO5/ verwendet wird, bei der die
Wirkungsquerschnitte aller Stabe einzeln fir jede Energiegruppe iteriert werden, so
dass alle Reaktionsraten in den Brennelementrechnungen mit heterogenen und homo-
genisierten Stabzellen tbereinstimmen. Zu welchen Verbesserungen in den Sy-Trans-
portrechnungen fir die 2X2-Anordnung und den Viertelkern dies fiihrt, ist noch zu un-

tersuchen.

4.2.7 Einsatz der Weniggruppendaten fur eine kontrollierte 2X2-Anordnung

Fur die Anordnung von 2X2 Uranbrennelementen mit frischem Brennstoff im Zustand
Nulllast heif3 aus Abschnitt 2.3 wird ein kontrollierter Zustand definiert. Dabei wird das
Eckbrennelement mit Steuerstdben versehen, wodurch sich effektiv eine Anordnung
von 4X4 Brennelementen mit kontrollierten Eckbrennelementen ergibt. Die Berechnung
mit PARTISN erfolgt wieder in P3Sg-Ordnung mit 2X2 Maschen je Stabzelle in 2D-Ge-

ometrie. Der mit PARTISN berechnete Reaktivitdtswert der Steuerstabe ist in sehr gu-
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ter Ubereinstimmung mit dem MCNP-Referenzwert unter der Voraussetzung, dass die
korrigierten homogenisierten  Absorberwirkungsquerschnitte verwendet werden
(MCNP: 0.0108; PARTISN unkorrigiert: 0.0112; PARTISN korrigiert: 0.0107). In Abb. 4-
13 werden die mit MCNP und PARTISN berechneten Stableistungsverteilungen vergli-
chen. Dargestellt sind die relativen Unterschiede zwischen der PARTISN- und der
MCNP-Verteilung. Wahrend die Unterschiede bei Verwendung unkorrigierter homoge-
nisierter Absorberwirkungsquerschnitte fir die Stabe im kontrollierten Brennelement
vollig inakzeptabel sind (oben), wird durch die Korrektur mittels Verringerung der Ab-

sorberdichte eine wesentliche Verbesserung erzielt (unten).

42.8 Einsatz der Weniggruppendaten fir den kontrollierten Kern des DWR-

MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks

SchliefRlich wird der kontrollierte Kern des DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks
in  Ya-Kern-Darstellung in 2D-Geometrie mit den erzeugten 18-Gruppen-Wir-
kungsquerschnitten berechnet. Im vollstdndig kontrollierten Zustand enthalten die
Brennelemente, die in Abb. 2-5 mit (CR-..) bezeichnet sind, Absorberstdbe. Die Be-
rechnungen wurden wie fir den unkontrollierten Fall mit DANTSYS in P,Sg-Ordnung
mit 2X2 Maschen je Stabzelle durchgefiihrt. Die mit DANTSYS berechneten Reaktivi-
tatswerte sind in guter Ubereinstimmung mit dem MCNP-Referenzwert unter der Vor-
aussetzung, dass fir die kontrollierten Brennelemente die korrigierten zellhomogeni-
sierten Wirkungsquerschnitte verwendet werden. Die Werte sind in Tabelle 4-2 ange-
geben. Ebenfalls angegeben sind die Reaktivitatswerte flir den Auswurf einer Steuer-
stabgruppe im Viertelkern (Position E-5 in Abb. 2-5). Auch hier wird sehr gute Uberein-
stimmung zwischen MCNP und DANTSYS erzielt.

In Abb. 4-14 werden die Brennelementleistungsverteilungen aus MCNP und DANTSYS
verglichen. Dargestellt sind die relativen Unterschiede zwischen der DANTSYS- und
der MCNP-Verteilung mit unkorrigierten (oben) und korrigierten (unten) zellhomogeni-
sierte Absorberwirkungsquerschnitten. Bei Verwendung der unkorrigierten Wirkungs-
querschnitte ergeben sich deutliche Unterschiede in den Leistungsverteilungen insbe-
sondere an den Positionen der kontrollierten Brennelemente (gelb in Abb. 4-14 oben).
Die Ubereinstimmung ist sehr gut, wenn die korrigierten Absorberwirkungsquerschnitte
verwendet werden. Ebenfalls sehr gute Ubereinstimmung wird fiir die stabweise Leis-
tungsverteilung in den Brennelementen erzielt; in Abb. 4-15 wird dies fur das kon-

trollierte Brennelement an der Position E-5 in Abb. 2-5 gezeigt. Fur den kontrollierten
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Kern sind die Unterschiede zur MCNP-Referenzlésung deutlich geringer als mit allen
anderen zum Benchmark eingereichten Losungen /KOZ06/. Die deutliche Verbesse-
rung gegenuber nodalen Methoden wird in Abb. 4-16 verdeutlicht, in der wieder die no-
dale Losung aus dem Code PARCS mit brennelementhomogenisierten 8-Gruppen-
Daten mit der MCNP-Losung verglichen wird. Uberraschenderweise weicht die Leis-
tungsverteilung aus einer Berechnung mit dem Code DeCart, bei dem der Kern mit 47-
Gruppen-Daten aus HELIOS stabweise ohne Zellhomogenisierung beschrieben wird,
noch deutlicher von der MCNP-L6sung ab. Hinsichtlich der Stableistungsverteilung im
Brennelement ist die Ubereinstimmung zwischen der DeCart- und der MCNP-LGsung
befriedigend. Hier zeigen sich sehr grof3e Unterschiede zwischen nodalen Losungen
und der MCNP-L6sung mit maximalen relativen Abweichungen weit Giber 10 %; dies ist
auf Schwierigkeiten bei der Stableistungsrekonstruktion fir kontrollierte Brennelemente
zurtickzufuihren /KOZ06/. Damit ist es erstmals gelungen, fir den kontrollierten Fall des
DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks zufriedenstellende Ubereinstimmung der

Ldsung eines deterministischen Rechenprogramms mit der MCNP-L&sung zu erzielen.

4.3 Monte-Carlo-Berechnungen mit thermohydraulischen Parametern

Bisher wurden Monte-Carlo-Berechnungen von Kernanordnungen meist mit Giber grol3e
Bereiche konstanten thermohydraulischen Parametern (Brennstofftemperatur, Mode-
ratordichte, Borkonzentration) durchgefuihrt. Damit lassen sich Kritikalitatsrechnungen
fur kritische Experimente und abgeschaltete Reaktorkerne sowie gekoppelte Monte-
Carlo-/Abbrandrechnungen adaquat durchfihren; fir Reaktoren in Betriebszustanden
sollte jedoch die ¢rtliche Abh&ngigkeit der thermohydraulischen Bedingungen berick-
sichtigt werden. Die MCNP-Eingabedatensatze werden daher fir ausgewahlte Re-
chenfélle derart verallgemeinert, dass die Brennstoff- und Moderator-Materialzonen in
viele Teilbereiche aufgeteilt werden, die unterschiedliche Temperaturen bzw. Dichten
besitzen kénnen. Diese thermohydraulischen Parameter kdnnen aus gekoppelten
Neutronentransport-/Thermofluiddynamik-Berechnungen Gbernommen werden; mit der
Mdglichkeit der Beschreibung der Ortsabhangigkeit der thermohydraulischen Parame-
ter wird auch eine direkte Kopplung zwischen MCNP fiir den Neutronentransport im
Reaktorkern und ATHLET fur die Thermofluiddynamik vorbereitet.
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4.3.1 Berechnung des heil3en KRITZ-2:13-Kerns

Die KRITZ-2-Experimente wurden auch fur heil3e Kernzustédnde durchgefihrt; einer
dieser Zustande (2:13) wird ausgewahlt, um eine erste Uberprifung einer MCNP-
Rechnung mit JEF-2.2-Punktdaten mit einem Eingabedatensatz durchzufiihren, bei
dem ortsabhangige Brennstofftemperaturen und Moderatordichten zugelassen sind.
Dabei wird jede Brennstabzelle als individueller thermohydraulischer Kanal zugelas-
sen, wodurch sich bei 40X40 Brennstdben 820 thermohydraulische Kanéle ergeben
(der Kern der KRITZ-2:13-Anordnung besitzt eine Symmetrieachse entlang einer Dia-
gonalen). Mit einer Einteilung der moderierten Lange der Brennstdbe in acht axiale
Knoten ergibt sich eine Gesamtanzahl von 6560 unterschiedlichen thermohydrauli-
schen Zonen im moderierten Bereich des Kerns und 7380 Zonen insgesamt, wenn der
unmoderierte Bereich als ein zusatzlicher axialer Abschnitt betrachtet wird, und damit
zu einer ebensolchen Zahl von unterschiedlichen Brennstoffmaterialien. Um bei dieser
fur Monte-Carlo-Rechnungen ungewdhnlich hohen Anzahl von individuellen raumlichen
Bereichen ausreichend geringe statistische Unsicherheiten fir die lokalen Spaltraten
zu erreichen, wurde die Rechnung mit 200 Millionen Neutronenschicksalen durchge-
fuhrt. Da im Experiment die thermohydraulischen Parameter ortlich nicht variieren, sind
in der Rechnung die formal unterschiedlich definierten Brennstoffgemische und Mode-
ratordichten fir alle Zonen identisch. Dennoch ist damit ein Eingabedatensatz verfiig-
bar, der fur eine Anordnung mit variablen thermohydraulischen Bedingungen repré-
sentativ ist, und der durch Vergleich der Rechenergebnisse mit Messungen validiert
werden kann. Es zeigt sich, dass solche Berechnungen mit den verfiigbaren Rechner-
ressourcen problemlos in akzeptabler Zeit durchfihrbar sind, insbesondere wenn
Mehrprozessorsysteme fir Parallelrechnungen benutzt werden. Zur Durchflihrung von
Ganzkernberechnungen mit jeder Stabzelle als thermohydraulischem Kanal und einer
vergleichbaren Anzahl von axialen Knoten ergabe sich eine Anzahl von thermohydrau-
lischen Zonen, die um einen Faktor 100 — 200 hoéher liegt. Ob Monte-Carlo-Berech-
nungen mit dieser rdumlichen Auflésung mit verfiigbarer Hardware durchfiihrbar sind,
muss noch erprobt werden. Zumindest sollten derartige Berechnungen auf massiv pa-

rallelen Rechnersystemen durchgefuhrt werden.

Die Ergebnisse der Monte-Carlo-Berechnungen werden mit Ergebnissen deterministi-
scher Transportrechnungen mit PARTISN verglichen. Diese wurden in P3Sg-Ordnung
mit 2X2 Maschen pro Brennstabzelle in der x-y-Ebene durchgefihrt; der moderierte

Kernbereich wurde axial in 48 Maschen eingeteilt, was einer Maschenweite von 2.3 cm
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entspricht. Die zellhomogenisierten makroskopischen Wirkungsquerschnitte wurden in
der bewahrten 18-Gruppen-Struktur in Stabzellberechnungen mit dem Programm
RESMOD /BER94/ erstellt.

Die berechneten Multiplikationsfaktoren (MCNP: 0.99569+0.00005; PARTISN:
0.99593) sind in sehr guter Ubereinstimmung, unterschatzen jedoch den Wert von
1.0£0.0008 aus dem Experiment etwas; diese Tendenz war bislang bei praktisch allen

Rechnungen zu den UO,-Kernen des KRITZ-2-Benchmarks vorhanden.

In Abb. 4-17 werden die mit MCNP und PARTISN berechneten axial integrierten radia-
len Spaltratenverteilungen entlang der x- und y-Achse des KRITZ-2.13-Kerns mit den
gemessenen Werten verglichen (zur besseren Unterscheidung ist die Kurve, die die
Verteilung entlang der y-Achse reprasentiert, um 0.1 versetzt). Die Ubereinstimmung
zwischen Rechnungen und Messwerten ist sehr gut, die Unregelm&Rigkeit in den
Messkurven scheint unphysikalisch und ist wahrscheinlich auf Messungenauigkeiten
zurtickzufuhren, die hoher sind als die in der Beschreibung der Experimente ausgewie-
senen Werte von ca. 1 %. Insbesondere wird der Sprung in der Spaltratenverteilung in
den am Kernrand liegenden Brennstaben ausgezeichnet wiedergegeben. Zu beachten
ist auch die gute Ubereinstimmung der mit der Monte-Carlo- und der deterministischen
Methode berechneten radialen Spaltratenverteilungen; in der Darstellung von Abb. 4-
17 sind diese praktisch nicht zu unterscheiden. Deshalb werden in Abb. 4-18 (oben)
die axial integrierten radialen Spaltratenverteilungen aus MCNP und PARTISN Uber
den gesamten Kern verglichen; dargestellt ist der relative Unterschied der PARTISN-
von der MCNP-Verteilung. Die Differenzen fir alle Stabpositionen sind sehr gering, mit
Werten von typischerweise <1 %; der groldte Wert von 1.9 % tritt an einer Ecke des
Kerns auf. Die Standardabweichung zwischen der PARTISN- und der MCNP-Vertei-
lung betragt 0.33 %. An dieser Stelle wird darauf hingewiesen, wie wichtig die Verwen-
dung von 2X2 radialen Maschen pro Stabzelle in der deterministischen Transportrech-
nung ist; mit nur einer Masche sind die Unterschiede zur MCNP-Verteilung am Kern-
rand deutlich hoher, wie aus Abb. 4-18 (unten) ersichtlich ist; die Standardabweichung
steigt dann auf 0.80 % an.

Schlie3lich werden noch in Abb. 4-19 die Uber radiale Bereiche integrierten axialen
Spaltratenverteilungen miteinander verglichen. Dabei ist radial Uber jeweils 10X10
Stabzellen summiert, einmal in einer Ecke des Kerns, und einmal in der Kernmitte. Die
Ubereinstimmung zwischen PARTISN und MCNP ist sehr gut. Die relativen Abwei-
chungen sind nicht groRer als 1.1 %. Es hat sich gezeigt, dass es fir eine gute Uber-
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einstimmung im unteren Kernabschnitt wichtig ist, die axiale Anordnung unterhalb der
Brennstoffzone, die eine komplizierte Struktur aufweist, im PARTISN-Modell abschnitt-
weise (Brennstabendsticke/Wasser, Auflagesaulen/Wasser) nachzubilden, da bereits
durch eine kleine Variation der axialen Struktur die Spaltratenverteilung am unteren

Kernrand empfindlich beeinflusst wird.

4.3.2 Berechnung einer 2X2-Anordnung mit gemittelten thermohydrauli-

schen Parametern

Als weiterer Vorbereitungsschritt fir MCNP-Berechnungen mit thermohydraulischen
Parametern wird eine 2X2-Anordnung aus frischen Uran-Brennelementen des DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks betrachtet. Dabei handelt es sich im Wesentli-
chen um die in Abschnitt 4.2.3 beschriebene Anordnungen mit den Unterschieden,
dass die Berechnung in 3D-Darstellung mit einer Hohe von 391.2 cm und einem Was-
serreflektor am unteren und oberen Rand erfolgt, und dass sich die Brennstofftempera-
tur und Moderatordichte etwas vom Zustand Nulllast heif3 unterscheiden. (Diese Para-
meter wurden als Mittelwerte der Verteilungen bestimmt, die sich aus einer gekoppel-
ten TORT-TD/ATHLET-Rechnung ergeben, siehe néchster Abschnitt. Daraus ergibt
sich eine Brennstofftemperatur von 653.4 K und eine Moderatordichte von 0.7401
g/cm®, im Vergleich zu den Werten 560 K und 0.7521 g/cm?® im Zustand Nulllast heif.)
Die Anordnung ist in ihren Dimensionen in der x-y-Ebene ahnlich zur KRITZ-2:13-

Anordnung, in der z-Richtung aber deutlich groRer.

Mit obigen Werten fir Brennstofftemperatur und Moderatordichte wurde flr Vergleichs-
rechnungen mit PARTISN ein Satz von 18-Gruppen-Wirkungsquerschnitten mit NEWT
erzeugt, wie in Abschnitt 4.2.1 beschrieben. Die PARTISN-Rechnungen wurden in
P3Sg-Ordnung durchgefiihrt, mit 2X2 Maschen pro Stabzelle in der x-y-Ebene. In z-
Richtung wurde die Anordnung in 40 Grobmaschen eingeteilt, wobei die jeweils beiden
Grobmaschen am oberen und unteren Rand in 10 Feinmaschen unterteilt wurden.
Damit ergibt sich fir den oberen und unteren Bereich der Brennstabzellen eine Ma-
schenweite von ca. 1 cm, und von ca. 10 cm fUr den restlichen Bereich. Fir den obe-
ren und unteren Wasserreflektor wurde in der Nahe der Brennstabzellen ebenfalls eine
Maschenweite von 1 cm gewahlt. Diese feine Einteilung wurde zur Verbesserung der
Ubereinstimmung der deterministischen mit der Monte-Carlo-L6sung am oberen und

unteren Rand der Anordnung vorgenommen.
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Als unterschiedliche thermohydraulische Kandle werden die Brennelemente gewahlt,
wodurch aus Symmetriegriinden drei verschiedene Kandale entstehen, die axial in 40
Abschnitte aufgeteilt werden. Damit erhalt man 120 Satze von thermohydraulischen

Parametern, die im vorliegenden Fall naturlich alle identisch sind.

In Abb. 4-20 wird die axiale Abhangigkeit der mit MCNP und PARTISN berechneten
Leistungsverteilungen in den drei thermohydraulischen Kanélen verglichen. Kanal 1
bezeichnet das Brennelement im Zentrum der Anordnung, Kanal 3 das Brennelement
in der Ecke, und Kanal 2 représentiert die beiden aus Symmetriegriinden identischen
Randbrennelemente. Es ergibt sich ausgezeichnete Ubereinstimmung, die relativen
Unterschiede sind typischerweise deutlich kleiner als 1 %, mit Maximalwerten von we-
niger als 2 % am oberen und unteren Kernrand, was trotz der feinen Mascheneintei-
lung auf den Einfluss der axialen Reflektoren zuriickzufiihren ist. Die Ubereinstimmung
der axial integrierten radialen Stableistungen ist von derselben Qualitat, die relativen
Unterschiede, die in Abb. 4-21 dargestellt sind, Gberschreiten den Wert von 1 % nur an

der Eckposition und zwei zueinander symmetrischen Randpositionen.

4.3.3 Berechnung einer 2X2-Anordnung mit variablen thermohydraulischen

Parametern

Als letzte Anwendung fir eine MCNP-Berechnung mit ortsabhé&ngigen thermohydrauli-
schen Parametern wird dieselbe Anordnung wie im vorherigen Abschnitt 4.3.2 betrach-
tet, wobei jetzt den 120 rdumlichen Bereichen, bestehend aus 40 axialen Knoten in drei
Brennelementen, tatsachlich unterschiedliche Brennstoffmaterialien, die unterschiedli-
chen Brennstofftemperaturen entsprechen, und unterschiedliche Moderatordichten zu-
gewiesen werden. Diese Parameter wurden aus einer gekoppelten Rechnung mit dem
Sny-Code TORT-TD und dem Anlagencode ATHLET bestimmt /SEUO8a/, /SEU08b/.
Fur die TORT-TD/ATHLET-Rechnung wurden Wirkungsquerschnitte in 8 Energiegrup-
pen und P;-Streuordnung mit dem Programm HELIOS erzeugt. Die axiale Maschenein-
teilung in der TORT-TD/ATHLET-Rechnung entspricht den 40 axialen thermohydrauli-

schen Knoten, in der x-y-Ebene wurde mit einer Masche pro Stabzelle gerechnet.

In Abb. 4-22 werden die axialen Profile der mit TORT-TD/ATHLET und MCNP berech-
neten Leistungsverteilungen in den drei thermohydraulischen Kandlen verglichen. Die
Kurven sind in sehr guter Ubereinstimmung, insbesondere die durch die Ortsabhangig-

keit der thermohydraulischen Parameter entstandene Asymmetrie bezlglich der axia-
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len Mitte. Die Unterschiede am oberen und unteren Kernrand sind vermutlich auf die
relativ grof3e axiale Maschenweite in diesen Bereichen zurtickzufuhren. In Abb. 4-23
sind die relativen Unterschiede der axial integrierten Stableistungsverteilungen aus der
TORT-TD/ATHLET- und der MCNP-Rechnung dargestellt. Insbesondere am Rand der
Anordnung ergeben sich fir einige Stabpositionen deutliche Unterschiede. Diese lie-
Ren sich vermutlich durch eine Einteilung von 2X2 Maschen pro Stabzelle in der x-y-
Ebene verringern. Ob es noch weitere Ursachen fur die Unterschiede gibt, ist noch zu

klaren.

4.4 Einfluss nuklearer Daten auf Kernberechnungen

In der GRS wurde bisher fir Routinerechnungen mit MCNP eine auf JEF-2.2-Daten
basierende Punktdatenbibliothek verwendet, die in einem gemeinsamen Projekt vom
IKE Stuttgart erzeugt worden ist, und die seither durch Berechnung zahlreicher
Benchmark-Anordnungen umfassend validiert wurde /BERO1/, /ZWE99/. Seit einiger
Zeit ist die Nachfolgebibliothek JEFF-3.1 verfiigbar; die Verwendung dieser Version
wird von der JEFF-Gruppe empfohlen. Bei der NEA-Datenbank ist auch eine im ACE-
Format prozessierte JEFF-3.1-Punktdatenbibliothek zur Verwendung mit MCNP erhalt-
lich. Durch Nachrechnung von kritischen Anordnungen und Ganzkern-Benchmarks soll
der Einfluss der nuklearen Daten ermittelt und Gberprift werden, ob in Zukunft JEFF-
3.1 als Standarddatenbibliothek verwendet werden soll.

4.4.1 Nachrechnung der KRITZ-2-Benchmarks

Die in Abschnitt 2.1 beschriebenen kritischen Anordnungen KRITZ-2 wurden mit
MCNP-5 und JEFF-3.1-Daten berechnet; frihere MCNP-4C-Rechnungen mit JEF-2.2-
Daten /BERO02/ wurden mit MCNP-5 und einer hoheren Anzahl von Neutronenschick-
salen wiederholt. In Abb. 4-24 sind die berechneten Multiplikationsfaktoren dargestellt.
Die Multiplikationsfaktoren in den Experimenten sind 1.0 fur alle Anordnungen. Die
Messungenauigkeit ist in der Dokumentation der Experimente als +80 pcm angegeben;
die eingezeichneten Fehlerbalken entsprechen dem doppelten Wert. Mit den JEF-2.2-
Daten wurden die Multiplikationsfaktoren fur alle Anordnungen deutlich unterschatzt.
Fur die Uran-Anordnungen ergibt sich, insbesondere im kalten Zustand, eine Verbes-
serung bei Verwendung der JEFF-3.1-Daten. Fir die MOX-Anordnungen fihrt die
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Verwendung von JEFF-3.1 zu einer deutlichen Uberschiatzung der Multiplikationsfakto-

ren.

In Abb. 4-25 sind die Abweichungen zwischen mit JEF-2.2-Daten berechneten und ge-
messenen Werten der Spaltraten an bestimmten radialen Positionen (siehe Tabelle 2-
2) dargestellt. Die eingezeichneten Fehlerbalken entsprechen den statistischen 2¢-Un-
sicherheiten der Monte-Carlo-Werte; die abgeschatzte Messungenauigkeit ist in der
Dokumentation der Experimente als ca. +1 % angeben, was allerdings etwas optimis-
tisch erscheint (siehe auch Abb. 4-17), so dass die Lage der meisten C/E-Werte inner-
halb eines Bandes von 2 % als zufriedenstellend angesehen werden kann. In Abb. 4-
26 sind die Unterschiede in der radialen Spaltratenverteilung fir die Anordnung 2:13
heil3 zwischen MCNP-L6sungen mit JEFF-3.1- und JEF-2.2-Daten dargestellt. Die Un-
terschiede sind sehr gering und im Wesentlichen statistischer Natur; die Standard-
abweichung zwischen der JEFF-3.1- und JEF-2.2-Verteilung betragt 0.34 %. Damit
wird Kklar, dass hinsichtlich der Spaltratenverteilung die Lésungen mit beiden nuklearen
Datenbibliotheken gleichwertig sind, da die Abweichungen untereinander erheblich ge-

ringer sind als die Unterschiede zu gemessenen Werten (siehe Abb. 4-25).

4.4.2 Nachrechnung der VENUS-7-Benchmarks

Die in Abschnitt 2.2 beschriebenen kritischen Anordnungen VENUS-7 wurden im
Rahmen von Vergleichsrechnungen innerhalb einer OECD/NEA-Arbeitsgruppe mit
MCNP-5 und JEF-2.2- sowie JEFF-3.1-Daten berechnet. In Abb. 4-27 sind die berech-
neten Multiplikationsfaktoren fur alle VENUS-7-Anordnungen, bei denen die kritischen
Zustande aus Messungen bekannt sind, dargestellt. Fir die Anordnung 7/0 sind nur die
gemessenen Reaktivitatsdifferenzen bei Austausch von jeweils 16 Brennstédben in der
Kernmitte dokumentiert; der Wert des Multiplikationsfaktors wurde deshalb als 1.0 an-
genommen. Die Anordnung 7/1 ist leicht Uberkritisch und die Anordnung 7/3 leicht un-
terkritisch. Messunsicherheiten in den Multiplikationsfaktoren sind nicht dokumentiert.
Mit den JEF-2.2-Daten wurden die Multiplikationsfaktoren fir alle Anordnungen deut-
lich unterschatzt. Bei Verwendung der JEFF-3.1-Daten ergibt sich eine leichte Verbes-
serung. Dies ist vertraglich mit den Beobachtungen fur die KRITZ-2-Benchmarks, die
von den Abmessungen her mit den VENUS-7-Kernen vergleichbar sind. Bemerkens-
wert ist, dass die Unterschiede in den nuklearen Daten fir Plutonium, die bei den
KRITZ-2-MOX-Anordnungen zu einem deutlichen Anstieg in den errechneten Multipli-

kationsfaktoren fuhren, bei VENUS-7 eine geringe Rolle spielen. Dies kann darauf zu-
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rickzufihren sein, dass der MOX-Brennstoff in den VENUS-7-Kernen sich aus mit 3 %
angereichertem Uran und nur 1 % spaltbarem Plutonium zusammensetzt, was spektral
zu reinem Uran wesentlich &hnlicher ist als tblicher MOX-Brennstoff mit abgereicher-

tem Uran, wie er auch fir die KRITZ-2:19-Messungen verwendet wurde.

In Abb. 4-28 werden die in der MOX-Zone des VENUS7/1-Kerns in zwei Richtungen
gemessenen und mit MCNP und JEF-2.2-Daten berechneten radialen Spaltratenver-
teilungen gezeigt. Die Fehlerbalken stellen die Messunsicherheiten dar; die statisti-
schen Unsicherheiten der Monte-Carlo-Werte sind im Vergleich dazu vernachlassigbar
klein. Die Ubereinstimmung zwischen berechneten und gemessenen Werten ist zufrie-
denstellend. Leider ist der gemessene Bereich auf die MOX-Zone beschréankt; beim
UO,-MOX-Mischkern VENUS-2 hatten sich eine deutliche radiale Abhangigkeit des
C/E-Verhaltnisses der Spaltratenverteilung ergeben /ZWEOQ8/. In Abb. 4-29 sind die Un-
terschiede in der radialen Spaltratenverteilung fur die Anordnung 7/1 zwischen MCNP-
Losungen mit JEFF-3.1- und JEF-2.2-Daten dargestellt. Die Unterschiede sind noch
geringer als im Fall der KRITZ-2:13-Berechnungen; die Standardabweichung zwischen
der JEFF-3.1- und JEF-2.2-Verteilung betragt 0.19 %. Dies kommt daher, dass aus
Symmetriegriinden bei den VENUS-7-Anordungen eine Y%-Kern-Darstellung ausrei-
chend ist, wobei bei vergleichbarer Anzahl von Brennstaben und mit derselben Anzahl
von Neutronenschicksalen eine wesentlich geringere statistische Unsicherheit erreicht
werden kann. Damit ergibt sich eine ahnliche Situation wie bei KRITZ-2: hinsichtlich
der Spaltratenverteilung sind die Losungen mit beiden nuklearen Datenbibliotheken

gleichwertig.

4.4.3 Berechnung des DWR-MOX/UO,- und des VVER-1000-

Ganzkernbenchmarks

Zur Untersuchung des Einflusses nuklearer Daten auf die Ergebnisse von Kritikalitats-
rechnungen fir grol3e Leistungsreaktoren wurden die beiden in Abschnitt 2.3 und 2.4
beschriebenen Ganzkernanordnungen mit MCNP-5 und JEF-2.2- sowie JEFF-3.1-
Daten berechnet. Die Berechnungen mit JEF-2.2-Daten fir den DWR-MOX/UOQO,-
Benchmark wurden bereits in Kapitel 3 beschrieben. In Tabelle 4-3 werden die mit bei-
den Datenbibliotheken berechneten Multiplikationsfaktoren fiir den DWR-MOX/UO,-
Benchmark und flinf der sechs definierten Ganzkernzustéande verglichen. Wéahrend
sich die Werte fur die WWER-Zustande nur unwesentlich unterscheiden (0 — 0.0014),
liegen fir den DWR-Kern die JEFF-3.1-Werte deutlich unterhalb der JEF-2.2-Werte
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(um ca. 0.0035). Zusammen mit den KRITZ-2- und VENUS-7-Benchmarks beobachtet
man also Reaktivitatsanderungen beim Ubergang von JEF-2.2 zu JEFF-3.1 fir leicht-
wassermoderierte Stabgitter zwischen ca. +500 pcm fur reine MOX-Gitter und ca. -350
pcm fir gemischte UO,/MOX-Systeme. Dabei hangen die Grof3e und das Vorzeichen
der Differenzen offenbar unter anderem auch von der Temperatur und der Gré3e der

Anordnung ab. Dies muss noch genauer systematisch untersucht werden.

Deutlichere Anderungen ergeben sich fiir die berechneten Brennelement-Leistungs-
verteilungen. Fir den unkontrollierten Nulllast-hei3-Zustand des DWR-Benchmarks
und den unkontrollierten Volllast-Zustand des WWER-Benchmarks ergibt sich eine
Schieflage des Verhdltnisses der berechneten Leistungen von der Kernmitte zum
Kernrand mit Maximalwerten von ca. 5 % Unterschied, Abb. 4-30 und Abb. 4-31. Dabei
ist das Verhaltnis fur den DWR- und den WWER-Kern umgekehrt. Geht man zum kon-
trollierten WWER-Kern dber, erhélt man noch wesentlich drastischere Diskrepanzen,

mit einer relativen Abweichung von bis zu 10 % in der Kernmitte, siehe Abb. 4-32.

Als Hauptursache fur die Unterschiede wurde U-235 identifiziert. Dies wurde durch
Austausch des U-235-Querschnittssatzes in den JEFF-3.1-Rechnungen durch die JEF-
2.2-Daten Uberpruft; dadurch verringern sich die Unterschiede deutlich /LANO8/. Beim
Ubergang von JEF-2.2 zu JEFF-3.1 wurde in den evaluierten Kerndaten das U-235-
Resonanzintegral um ca. 6 % angehoben. Damit wird das unterschiedliche Vorzeichen
in der Schieflage des Leistungsverhaltnisses zwischen DWR- und WWER-Kernbe-
rechnungen zumindest qualitativ plausibel: Beide Kerne besitzen eine ungleichmafiige
U-235-Verteilung, wobei beim DWR-Kern das U-235 eher zur Kernmitte orientiert ist,
und beim WWER-Kern deutlich zum Kernrand. Im kontrollierten Zustand des WWER-
Kerns werden fast alle UO,-Brennelemente, aul3er denen am Kernrand, abgeschaltet,
so dass U-235 effektiv fast nur noch am Kernrand wirksam ist. Zusatzlich ergeben sich
noch Unterschiede durch geanderte Plutonium-Daten und geanderte U-238-Daten, die
sich insbesondere am Kernrand auswirken, da U-238 praktisch homogen Uber den
Kern verteilt ist. Damit ist es schwierig, die Einzeleffekte klar zu separieren. Eine Uber-
prufung an Messdaten erscheint zum jetzigen Zeitpunkt nicht moglich, so dass man
gegenwartig nicht in der Lage ist zu entscheiden, welcher nukleare Datensatz zuver-
lassigere Ergebnisse liefert. Es erscheint daher zu frih, in der GRS fur Standardbe-
rechnungen nur noch JEFF-3.1-Daten einzusetzen. Zur Klarung sollten moglichst viele
eigene Vergleichsrechnungen durchgefiihrt, sowie die weitere Entwicklung bei den in-

ternationalen Datenevaluierungsgruppen beobachtet werden.
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4.5 Zusammenfassung und Bewertung

Dieser Abschnitt dokumentiert stationdre Kernberechnungen, die im Rahmen des
BMWI-Vorhabens RS 1160 mit dem Monte-Carlo-Programm MCNP und deterministi-
schen Neutronentransportprogrammen durchgefuhrt wurden. Die wesentlichen Ar-
beitspunkte umfassen die Erprobung eines geschlossenen Rechenweges zur Erzeu-
gung von Weniggruppendaten fur deterministische Transportrechnungen mit dem Pro-
grammsystem SCALE-5.1 und den Einsatz der so erzeugten Daten fur Anwendungsfal-
le, die Durchfiihrung von Monte-Carlo-Berechnungen mit ortlich veranderlichen ther-
mohydraulischen Parametern, und die Untersuchung des Einflusses nuklearer Daten
auf die Ergebnisse von Kernberechnungen beim Ubergang von der bisher fiir Routine-

berechnungen eingesetzten JEF-2.2 Bibliothek zur aktuellen Evaluierung JEFF-3.1.

Mit dem 2D-Transportprogramm NEWT aus dem SCALE-5.1-Programmsystem wurden
aus der auf ENDF/B-V-Daten basierenden 44-Gruppen-Bibliothek, die ebenfalls Be-
standteil von SCALE-5.1 ist, zellhomogenisierte Daten in 18 Energiegruppen, haupt-
sachlich zur Verwendung mit dem Sy-Code DANTSYS/ PARTISN flir Kernberechnun-
gen, erzeugt. Geometrie und Nukliddichten basieren auf den Parametern des DWR-
MOX/UQO,-Kerntransientenbenchmarks. Alle Berechnungsschritte wurden durch Ver-
gleich mit MCNP-Referenzlésungen Uberprift. Zur Erzeugung von Absorber-Gruppen-
konstanten wurde ein Verfahren verwendet, bei dem die effektive Absorberkonzentra-
tion reduziert wird. Mit diesen zellhomogenisierten Wirkungsquerschnitten wurden Er-
gebnisse fur Multiplikationsfaktoren und Leistungsverteilungen von Brennelementen,
2X2- und Ya-Kern-Anordnungen erzielt, die in sehr guter Ubereinstimmung mit den
MCNP-Referenzlosungen sind. Die Ubereinstimmung der Brennelement-Leistungs-
verteilungen fir den unkontrollierten Kern ist vergleichbar mit der, die in einigen noda-
len Verfahren erzielt wurde. Fur den kontrollierten Kern ist die Sy-Losung unter Ver-
wendung der 18-Gruppen-Daten mit korrigierten Absorber-Wirkungsquerschnitten no-
dalen Losungen deutlich tberlegen. Fir Ende 2008 ist die Freigabe von SCALE in der
Version 6 angekundigt. Dann ist zu Uberprufen, welche Verbesserungen sich bei den
Rechenmethoden und Kerndaten ergeben haben, und ob dies zu einer weiteren Ver-

besserung bei der Erzeugung von Weniggruppendaten fiihrt.

Zur Berechnung von Kernanordnungen mit variablen thermohydraulischen Parametern
mit der Monte-Carlo-Methode wurden MCNP-Eingabedatensétze erzeugt, in denen un-
terschiedliche Brennstofftemperaturen und Moderatordichten in axialen Abschnitten

thermohydraulischer Kanéle, deren Grof3e in der x-y-Ebene als Stabzell- oder Brenn-
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elementflache gewahlt wurde, zugelassen sind. Die Ergebnisse fiir die Stableistungs-
verteilungen der MCNP-Berechnungen wurden fir die heiRe 2:13-Anordnung der
KRITZ-2-Experimente mit Messwerten und Ergebnissen aus einer PARTISN-Rech-
nung verglichen, wobei sehr gute Ubereinstimmung erzielt wurde. Ebenfalls sehr gut ist
die Ubereinstimmung zwischen MCNP und PARTISN fiir eine 2X2-Anordnung des
DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks mit mittleren thermohydraulischen Para-
metern. Beim Vergleich zwischen MCNP und TORT-TD/ATHLET mit axial variablen
thermohydraulischen Parametern fir jedes Brennelement zeigen sich Unterschiede in
der radialen Stableistungsverteilung, die am Rand der Anordnung an einigen Positio-
nen Werte von deutlich Gber 5 % erreichen, und deren Ursprung noch aufgeklart wer-
den sollte. Insgesamt stellt sich heraus, dass MCNP-Berechnungen fir Kernanordnun-
gen mittlerer GroRe mit stabzellweise und axial variablen thermohydraulischen Para-
metern mit den verfiigbaren Rechnerressourcen durchfiihrbar sind und zuverlassige
Ergebnisse liefern, die als Referenzwerte fir Rechnungen mit anderen Methoden die-

nen kdénnen.

Zur Bewertung des Einflusses nuklearer Daten auf Kernberechnungen wurden MCNP-
Berechnungen mit nuklearen Punktdaten, die auf den beiden JEF-Evaluierungen JEF-
2.2 und JEFF-3.1 basieren, durchgeflihrt. Es wurden berechnete Multiplikationsfakto-
ren und Spaltraten- bzw. Leistungsverteilungen fur kritische Anordnungen und Reak-
torkerne untereinander und wenn maoglich mit Messungen verglichen. Bei den beiden
Serien von kritischen Experimenten KRITZ-2 und VENUS-7 ergibt sich hinsichtlich des
Multiplikationsfaktors eine leichte Verbesserung mit den JEFF-3.1-Daten gegenuber
JEF-2.2. Bezuglich radialer Spaltratenverteilungen liefern die Berechnungen mit beiden
Datenbibliotheken praktisch gleichwertige Ergebnisse. Bei Ganzkernberechnungen fur
UO,/MOX-Mischkerne ist die Situation deutlich anders. Wahrend die mit JEF-2.2 und
JEFF-3.1 berechneten Multiplikationsfaktoren noch in akzeptabler Ubereinstimmung
sind, ergeben sich fur die brennelementweisen Leistungsverteilungen unerwartet deut-
liche Unterschiede, die zu einem grof3en Teil auf die verschiedenen U-235-Daten in
den beiden Evaluierungen zuritickzufihren sind. Diese Unterschiede in den Leis-
tungsverteilungen kdnnen je nach Kernbeladung 5 % oder mehr betragen. Gegenwaér-
tig ist es nicht moglich zu bestimmen, mit welcher Datenbibliothek die Ergebnisse bes-
ser mit tatsachlichen Reaktorbetriebsdaten Ubereinstimmen. Der Vergleich von be-
rechneten und gemessenen Daten fir kritische Anordnungen kann bestenfalls Indizien
liefern, welche Basisdaten fiir Ganzkernberechnungen besser geeignet sind. Zur end-

gultigen Klarung sollte der Vergleich mit Messdaten aus dem Reaktorbetrieb ange-
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strebt werden. Vorerst erscheint es zu friih, in der GRS fur Standardberechnungen nur
noch JEFF-3.1-Daten einzusetzen. Die weitere Entwicklung bei den internationalen Da-
tenevaluierungsgruppen, insbesondere JEFF und ENDF/B, sollte aufmerksam beo-

bachtet werden.
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5 Der Einsatz von zeitabh&ngiger Neutronentransporttheorie
fur Hochtemperaturreaktoren vom Kugelhaufentyp

51 Einleitung

In gekoppelten Transienten- und Stoérfallanalysen wird bis heute praktisch ausschliel3-
lich von Rechenverfahren Gebrauch gemacht, die zur Beschreibung der Neutronen-
flussverteilung im Reaktorkern die Diffusionsapproximation in wenigen (haufig nur
zwei) Energiegruppen verwenden. Das in diesem Forschungsvorhaben weiterentwi-
ckelte Rechenprogramm TORT-TD /SEUO4a/, /SEU08b/ fir dreidimensionale Proble-
me und dessen Vorlaufer DORT-TD /PAUOQ3/ fur zwei Raumdimensionen gehdren zu
den wenigen verfugbaren Neutronentransportcodes, die in der Lage sind, die zeitab-
hangige Neutronentransportgleichung mit thermohydraulischen Rickwirkungseffekten
fur realistische Reaktoranwendungen zu lésen. Dabei liegt der Schwerpunkt der Ent-
wicklungen fiir den Code TORT-TD in erster Linie auf der Bereitstellung geeigneter
Rechenverfahren fur fortgeschrittene LWR-Analysen, wahrend sich DORT-TD vor al-
lem flUr zylindersymmetrische Systeme, wie z. B. den Forschungsreaktor FRM-II be-
wahrt hat /PAUO3a/. Kapitel 3 hat sich ausfuhrlich mit der Anwendung von TORT-TD
auf Reaktivitatstransienten von Druckwasserreaktoren (insbesondere dem Stabaus-
wurf) beschaftigt, wobei gezeigt werden konnte, dass hochauflésende stabweise Multi-
gruppen-Transportrechnungen (sog. Pin-by-Pin-Analysen), wenn auch mit erheblichem
numerischen Aufwand, bereits mit den heute verfiigbaren Rechenkapazitaten méglich
sind. Dartiber hinaus konnte durch die Kopplung von TORT-TD mit ATHLET ein ge-
koppeltes Programmsystem bereitgestellt werden, dass aufgrund der fortgeschrittenen
Rechenmethodik Referenzcharakter besitzt /SEU08a/, /SEU08b/.

Im vorliegenden Kapitel werden die Arbeiten geschildert, die gemeinsam von GRS und
Pennsylvania State University (Abk.: PSU) zur Thematik gekoppelter zeitabhangiger
Neutronentransportrechnungen durchgefiihrt wurden. Im Rahmen eines Promotions-
projektes /TYOO7/ an der PSU wurde dort der GRS-Transportcode DORT-TD mit dem
Thermohydraulikcode THERMIX-DIREKT /STR99/ fur gasgekihlte Hochtemperaturre-
aktoren (Abk.: HTR) vom Kugelhaufentyp gekoppelt. Damit steht erstmals ein Code-
system zur Verfliigung, das Transienten dieses Reaktortyps auch mit Hilfe von Neutro-
nentransporttheorie simulieren kann; alle fir HTR verfugbaren Codesysteme verwen-

deten bislang ausschlieB3lich Weniggruppen-Diffusionsmethoden. Insgesamt ist festzu-
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stellen, dass der Entwicklungsstand neutronenphysikalischer und thermohydraulischer
Programmsysteme fur HTR weit hinter dem Entwicklungsstand fir Leichtwasserreakto-
ren zurtickgeblieben ist: aktuell verfligbare Codesysteme fir HTR vom Kugelhaufentyp
stammen vorwiegend aus den 70er und 80er Jahren und wurden in Deutschland z. B.
fur den AVR in Jilich oder den THTR-300 in Hamm-Uentrup entwickelt. Diese Pro-
grammsysteme erfahren derzeit wieder verstarktes Interesse, da Sudafrika und China
aktuell in die Weiterentwicklung von Kugelhaufenreaktoren investieren. Es sind daher
Anstrengungen im Gange, diese traditionellen Codesysteme durch moderne Rechen-
verfahren aufzuwerten. So hat die sudafrikanische Firma PBMR (Pebble Bed Modular
Reactor (Pty) Ltd.) die am Forschungszentrum Jilich (Abk.: FZJ) entstandenen Code-
systeme VSOP /TEU80/ und TINTE /REIO5a/ erworben und fur die Entwicklung des
Pebble Bed Modular Reactors PBMR400 /PBM08/ weiterentwickelt. Methodische Ver-
besserungen sind insbesondere deswegen notwendig, da es sich beim PBMR400 um
einen Reaktorprototypen handelt, fiir den praktisch keine experimentellen Daten vorlie-
gen und der gegentber AVR oder THTR-300 Uber ein erheblich fortgeschrittenes De-

sign verflgt.

Ziel der an der PSU durchgefiihrten Arbeiten war es, die Gultigkeit der Diffusionsnahe-
rung fir HTR vom Kugelhaufentyp zu hinterfragen und durch die Nachrechnung mit
Neutronentransportprogrammen die Fehler zu quantifizieren, die mit dieser Approxima-
tion einhergehen. Da sich dieser HTR-Typ in guter Naherung in zweidimensionaler zy-
lindersymmetrischer Geometrie darstellen l&asst, erwies sich im Rahmen einer an der
PSU durchgefihrten Machbarkeitsstudie DORT-TD als geeigneter Code fir diese ver-
gleichenden Untersuchungen. In diesem Kapitel werden daher zunachst die wesentli-
chen Eigenschaften von DORT-TD kurz umrissen und der Validierungsstatus dieses
Codes kurz kommentiert. Im Anschluss daran werden zunachst Ergebnisse stationarer
Kernberechnungen ohne thermohydraulische Riickwirkungen mit DORT-TD vorgestellt
und mit den Ergebnissen von Diffusionsrechnungen verglichen. Im folgenden Schritt
wird die Kopplung des Transportcodes DORT-TD mit dem Thermohydraulik-Code
THERMIX-DIREKT beschrieben und einige transiente Studien fir einen HTR-
Benchmark (den PBMR268-Benchmark, /TYOO04/) gezeigt. Schliellich werden vorlau-
fige Ergebnisse zum derzeit stattfindenden OECD/NEA PBMR400 Transient Bench-
mark vorgestellt, an dem GRS und PSU gemeinsam mit dem Codesystem DORT-
TD/THERMIX teilnehmen. Zum Zeitpunkt der Verfassung des vorliegenden Berichts
war lediglich die stationare Phase dieses Benchmarks abgeschlossen, transiente Er-

gebnisse liegen daher in diesem Bericht noch nicht vor.
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5.2 Eigenschaften des Codes DORT-TD

Ahnlich wie fir TORT-TD liegt auch dem Code DORT-TD ein stationarer Code (DORT
im Fall von DORT-TD, TORT im Fall von TORT-TD) zugrunde. Die zeitabhangige Er-
weiterung von TORT-TD wurde im Vorgéngervorhaben RS1128 und dem aktuellen
Vorhaben an der GRS, der transiente Ausbau von DORT-TD in einem Promotionspro-
jekt an der TU Minchen (BMWi 1501214, siehe /PAUO02/) durchgefiihrt. Einer der we-
sentlichen Vorteile der Codes DORT/TORT st ihre Flexibilitat: zwar sind beide Codes
auf regulare Geometrien beschrankt, allerdings kann die Anzahl der Energiegruppen,
die Quadraturordnung sowie die Ordnung der Legendre-Entwicklung der Streuquellen
frei gewahlt werden. Dariiber hinaus verfligen beide Codes Uber effiziente Beschleuni-
gungsmechanismen, z. B. das sog. Coarse Mesh Rebalancing (Abk.: CMR) und die

Spaltquellenextrapolation.

Die zeitabhangige Erweiterung von DORT-TD erforderte wesentliche Eingriffe in den
Code. Grundsatzlich kann die Lésung des transienten Neutronentransportproblems auf
eine Serie von stationaren Fixed-Source-Problemen zurtickgefuhrt werden, wenn die
Zeitvariable implizit diskretisiert wird. In DORT-TD wurde (genauso wie in TORT-TD)
ein voll implizites Zeitdiskretisierungsschema gewéahlt. Dieses hat zwar den grundséatz-
lichen Nachteil, dass es nur bis zur Ordnung O(At) genau ist, wodurch zunachst der
maximale zuldssige Zeitschritt beschrankt ist. Andererseits verflgt es tber den grof3en
Vorteil unbedingter Stabilitéat und ist darliber hinaus vergleichsweise einfach zu imple-
mentieren. Tats&chlich zeigt sich, dass der maximal mogliche Zeitschritt im Allgemei-
nen nicht durch den numerischen Approximationsfehler, sondern durch das Konver-

genzverhalten des Codes bei grof3en Zeitschritten diktiert wird.

Die Implementierung der zuséatzlichen, aus der Zeitdiskretisierung resultierenden Ter-
me in der Neutronentransportgleichung sowie der Vorlaufergleichungen wurde in
DORT-TD in derselben Weise geldst wir fur den Code TORT-TD (siehe Abschnitt 3.1)
und wird daher hier nicht wiederholt. Daneben mussten aber folgende fur die
Transientenberechnungen von HTR unerlasslichen Eigenschaften in DORT-TD nach-

geristet werden:
e Erstellung einer Schnittstelle fir die Kopplung mit Thermohydraulikcodes: im

Rahmen der Entwicklung von DORT-TD wurde eine solche Schnittstelle bereits

fur den ATHLET-Code zur Verfigung gestellt. In den Arbeiten zum HTR konn-
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ten wesentliche Teile dieser Schnittstelle fur die Anbindung an THERMIX-

DIREKT verwendet werden.

Bereitstellung mehrdimensionaler Wirkungsquerschnittsinterpolation: Fur jeden
Rechenknoten mussen die Wirkungsquerschnitte in Transienten fur jeden Zeit-
schritt aus den lokalen thermohydraulischen GrélRen wie Brennstoff- oder
Moderatortemperatur errechnet werden. In DORT-TD wurde neben der bereits
vorhandenen dreidimensionalen B-Spline-Interpolation ein zusatzlicher finf-

dimensionaler linearer Interpolationsmodul nachgerustet.

Berechnung des sog. thermischen und schnellen Bucklings: in HTR-Analysen
stellt sich insbesondere fiir die Erzeugung von Weniggruppen-Querschnitten ei-
ne Abhangigkeit der Querschnitte von den Leckagebedingungen der Spektral-
rechnung ein, die aufgrund der grof3en mittleren freien Weglangen der Neutro-
nen im HTR deutlich ausgepragter ist als in LWR-Analysen. Um diese
Leckageeffekte bei der Querschnittsberechnung zu bericksichtigen, werden die
Querschnitte zusatzlich zu den thermohydraulischen GroRRen auch Uber die

schnelle und thermische Leckage parametrisiert.

Xenon-Gleichgewichtsoption und Xenondynamik: um mit DORT-TD auch lang-
same Xenontransienten berechnen zu kénnen, wurden die entsprechenden
Gleichungen fur Xenongleichgewicht und Xenondynamik in DORT-TD imple-
mentiert. Dabei wird fir jede rdumliche Masche die Xenonkonzentration indivi-
duell errechnet. Sowohl fur HTR als auch LWR ist die lokale Xenonkonzentrati-
on aulerdem ein zusatzlicher Parameter, Uber den die Wirkungsquerschnitte

parametrisiert werden.

Der HTR verfiigt durch seine hohe thermische Tragheit, d.h. aufgrund der ho-
hen Warmekapazitat der Kugelhaufenschittung, tber ein erhebliches Maf3 an
inharenter Sicherheit, die ihn insbesondere robust machen gegen Kihimittelver-
lust- oder Loss-of-Flow-Storfalle. Zur korrekten Simulation solcher Storfalle ist
eine genaue Kenntnis der Nachwarmeentwicklung im Reaktorkern notwendig.
Die zugehorigen Gleichungen nach DIN25485-Standard wurden in DORT-TD

implementiert.

SchlieRlich werden moderne HTR-Konzepte wie der PBMR400 durch im Au-

RBenreflektor angeordnete Steuerstabe geregelt und ggf. abgeschaltet. Diese
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Steuerstdbe kbénnen in einer zylindersymmetrischen Darstellung des Reaktor-
kerns nur azimutal homogenisiert als sog. ,grauer Vorhang" (Grey Curtain) wie-
dergegeben werden. In DORT-TD wurde ein Algorithmus zur quasi-
kontinuierlichen, vertikalen Bewegung dieses Grey Curtain eingebaut, womit ein
simultanes Verfahren aller Steuerstdbe simuliert werden kann; asymmetrisches
Steuerstabverfahren oder der Auswurf einzelner Stabe kann nattrlich auf diese
Art und Weise nicht wiedergegeben werden. Dazu ware ein 3D-Rechenmodell,
also z. B. TORT-TD, erforderlich.

Im Rahmen der Entwicklung wurde DORT-TD um ein zweidimensionales Multigruppen-
Diffusionsmodul erweitert, das die Diffusionsgleichungen mit einem effizienten
Préakonditionierten Konjugierte-Gradienten-Algorithmus 16st (unter Verwendung der
sog. Unvollstandigen Cholesky-Zerlegung ICCG, Incomplete Cholesky Conjugate Gra-
dient). Der wesentliche Vorteil dieses zusétzlichen Moduls ist es, dass Vergleiche zwi-
schen Diffusion und Transport innerhalb desselben Codesystems unter Verwendung
der identischen Wirkungsquerschnittsbasis durchgefiihrt werden konnen. Dadurch
kénnen potentielle Unterschiede in der Wirkungsquerschnittserzeugung von Unsicher-
heiten der Rechenmethoden separiert werden. Dariiber hinaus benétigt das Diffusions-
im Vergleich zum Transportmodul mindestens eine GroRenordnung weniger Rechen-
zeit (bei identischer Modellnodalisierung), so dass es sich insbesondere fiir schnelle
Vorausrechnungen und Parameterstudien eignet, sofern der Gultigkeitsbereich der Dif-

fusionsapproximation nicht verlassen wird.

Die Implementierung der kinetischen Gleichungen wurde mit maximaler Flexibilitat in
DORT-TD erweitert. So war es ursprtinglich in DORT-TD nicht vorgesehen gewesen,
die Neutronengeschwindigkeiten und die Anteile der verzdgerten Neutronen fur jede
individuelle Rechenmasche vorgeben zu kdénnen, sondern es wurden kerngemittelte
GroRen angesetzt. Da diese GrofRen allerdings stark abbrandabhéngig sind, war eine
Bericksichtigung rdumlich variierender Neutronengeschwindigkeiten fur jede Material-

komposition bzw. verzdgerter Neutronenanteile fir den HTR notwendig.

Schlie3lich kann der adjungierte Modus von DORT-TD dazu verwendet werden, mit
DORT-TD die punktkinetischen Parameter ,effektiver Anteil verzogerter Neutronen* fex
und ,Lebensdauer der prompten Neutronen“ A zu erzeugen. Dabei wird die adjungierte
Losung fur die sog. Importance-Wichtung verwendet, die generell als bestmdgliches

Wichtungsverfahren zur Erstellung dieser Parameter gilt /PAUQO3/.
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5.3

Validierung des Codes DORT-TD

Experimente zur Validierung zeitabhangiger Neutronentransportcodes fir Reaktoran-

wendungen sind in der Literatur praktisch nicht vorhanden. Umso wichtiger ist die Vali-

dierung solcher Codes in sog. Code-to-Code-Comparisons, bei denen die Ergebnisse

unterschiedlicher Rechencodes fur ein wohldefiniertes Benchmarkproblem miteinander

verglichen werden. Fur die Validierung von DORT-TD wurden dabei insbesondere drei

Benchmarks herangezogen /ANL85/:

Der TWIGL-Benchmark, ein 2D-LWR-Benchmark mit gegebenen Wirkungs-
querschnitten und einer zeitlich vorgeschriebenen Anderung des thermischen
Absorptionsquerschnitts.  Simuliert werden fir eine 2x2-Brennelement-
anordnung eine sprunghafte Reaktivitdtsanderung sowie eine
Reaktivitdtsrampe. Dieser Benchmark war urspriinglich vorgesehen, nodale Dif-
fusionscodes zu verifizieren und dient damit in erster Linie der Uberpriifung des
Diffusionsmoduls von DORT-TD. Tatséachlich sind aber die Resultate von Neut-
ronentransportrechnungen den Diffusionsergebnissen aber sehr ahnlich (siehe
Abb. 5-1).

Im TIMEX/TDA-Benchmark wird ein schnelles 1D-System in Slab-Geometrie
untersucht. Simuliert werden eine verzégert Uberkritische und eine prompt
Uberkritische Leistungsexkursion. Zum Vergleich stehen Referenzdaten der
Rechenprogramme TIMEX und TDA (Time-Dependent ANISN) zur Verfigung
(siehe Abb. 5-2 und Abb. 5-3).

Der Dodds-2D-Benchmark: In diesem Benchmark wird eine verzégert kritische
Reaktivitatstransiente eines Schwerwasserreaktors untersucht. Auch hier sind
die Wirkungsquerschnitte und die zeitliche Anderung des thermischen Absorp-
tionsquerschnitts einer bestimmten Materialzone (zur Simulation eines Steuer-
stabauswurfs) vorgegeben. Die Modellgeometrie ist zylindersymmetrisch und
eignet sich daher ausgezeichnet zur Simulation mit DORT-TD. Die Ergebnisse
von Neutronendiffusion und Neutronentransport sind praktisch identisch und
stimmen gut mit den mit dem Rechencode TRANZIT erzeugten Ldsungen
Uberein (siehe Abb. 5-4).

In Abb. 5-1 bis Abb. 5-4 werden die von DORT-TD berechneten integralen Leistungs-

entwicklungen dieser drei Systeme gezeigt. Zum Vergleich sind in jedem der Graphen
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die Referenzergebnisse fiir einige diskrete Punkte ausgewiesen. Generell ist festzuhal-
ten, dass DORT-TD die Referenzergebnisse sehr gut reproduziert und die Unterschie-
de zwischen Diffusions- und Transporttheorie fir den TWIGL-Benchmark sehr klein

sind und fir den Dodds-Benchmark praktisch verschwinden.

5.4 Stationare Untersuchungen zum Modularen Hochtemperaturreaktor
(PBMR)

Um die Eignung von DORT-TD fur HTR vom Kugelhaufentyp zu untersuchen, wurde in
einem ersten Schritt der modulare Kugelhaufenreaktor PBMR268 als Prototyp ausge-
wahlt. Die Daten fiur den Reaktor sind einem Benchmarkvorschlag der PSU entnom-
men worden /TYOO04/. In Abb. 5-5 ist der Aufbau des Reaktors schematisch dargestellt.
Verschiedene Vereinfachungen wurden in der Benchmark-Spezifikation eingeflhrt,
z. B. eine Ebnung des Kugelhaufens an der Oberkante der Kugelschiittung sowie eine
Abflachung des konischen Kugelabzugschachtes. Durch diese MaRnahmen und die
Verschmierung der Steuerstdbe Uber den AufRenreflektor wird das Problem auf zwei
Dimensionen (Zylindersymmetrie) reduziert. Die Wirkungsquerschnitte wurden fur eine
typische Abbrand-Gleichgewichtsverteilung mit dem am Paul-Scherrer-Institut (Abk.:
PSI) entwickelten Spektralcode MICROX-2 /IMAT97/ von der PSU erzeugt. Es wurden
unterschiedliche Diskretisierungsstudien zu Aspekten wie optimaler Energiegruppen-
struktur, zu wéahlender Quadraturordnung und raumlicher Mascheneinteilung durchge-
fuhrt /TYOO05/. Im Rahmen des vorliegenden Berichts sollen aber insbesondere die Un-

terschiede zwischen Diffusions- und Transportergebnissen diskutiert werden.

Fur den PBMR268-Testfall wurden Wirkungsquerschnitte in 7 Energiegruppen und Ps-
Streueordnung von MICROX Ubernommen; diese hatten sich im Rahmen der o0.g. Stu-
dien als hinreichend akkurat erwiesen. Wahrend MICROX-2 alle fiir die Transporttheo-
rie bendtigten Wirkungsquerschnitte bereitstellt, missen fir Diffusionsrechnungen zu-
satzliche Annahmen zur Berechnung von Diffusionskoeffizienten und zur Behandlung
der Voidregion (siehe auch Abb. 5-5) oberhalb der Kugelschittung gemacht werden.
Fur die Brennstoff- und Reflektormaterialien wurde der folgende Standardansatz fur die
Gruppen-Diffusionskoeffizienten Dy gewahlt, in den neben dem totalen Wirkungsquer-
schnitt auch das erste Legendre-Moment des Selbststreu-Wirkungsquerschnitts ein-

geht:
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Fur die Voidregionen wurden die von Gerwin und Scherrer vorgeschlagenen richtungs-
abhangigen Diffusionskoeffizienten /GER87/ angesetzt. So kann z. B. der axiale Diffu-
sionskoeffizient einer zylindrischen Voidregion mit dem Verhéltnis H von Héhen zu

Durchmesser wie folgt berechnet werden:

3
VH?+4 —-8-6H-H°®
6H(H —vVH* +4)

D, =R

Mit diesen Definitionen kdnnen Diffusions- und Transporttheorie (hier: fir P3Sg) fir den
ausgewahlten Reaktorzustand verglichen werden. So ergeben sich fir den PBMR268
fur die Konfiguration ARI (All Rods In = Steuerstabe voll eingefahren) und ARO (All
Rods Out = Steuerstabe in Betriebsposition, etwa 150 cm unterhalb der Oberkante der
Kugelschittung) die in Tabelle 5-1 gegebenen Eigenwerte sowie die in Abbildung Abb.
5-6 gezeigten axialen Leistungsverteilungen entlang der Innenkante, Auf3enkante und
Zentrallinie des Brennstoffbereiches. Um die Unterschiede zwischen Diffusions- und
Transportldsung genauer herauszuarbeiten, sind in Abb. 5-7 die relativen Unterschiede
zwischen den Leistungsverteilungen dargestellt. Es zeigt sich, dass die gro3ten Unter-
schiede zwischen Diffusions- und Transportlésung an der Oberkante der Kugelschiit-
tung (also am Ubergang zur Voidregion) und in der Nahe des Steuerstabs auftreten.
Dies entspricht der generellen Erfahrung, dass die Diffusionsapproximation insbeson-
dere in der Nahe von Voidregionen und starken Absorbern ihre Giultigkeit verliert.
Nichtsdestotrotz sind die Unterschiede mit maximal 3% relativ gering. Grol3ere Abwei-
chungen findet man fur die Flisse insbesondere in den dul3eren Bereichen des Reak-
tors, also z. B. im Druckbehélter oder im AuR3enreflektor. Der schnelle Fluss ist hier re-
levant, da er unmittelbaren Einfluss auf die Fluenz des Druckbehalters hat. In Abb. 5-8
sind die schnellen Flussverteilungen an Oberkante, Unterkante und Mittelebene des
Kerns radial aufgetragen. In den Auf3enbereichen (jenseits von r=200 cm) stellen sich
Unterschiede zwischen den Diffusions- und Transportflissen von nahezu einer Gro-
Renordnung ein. Dies entspricht dem wohlbekannten Ergebnis, dass die Diffusionsap-
proximation fur Fluenzberechnungen nicht geeignet ist. Ein grofRRer Vorteil von

DORT-TD ist daher darin zu sehen, dass sowohl die Leistungsverteilung im Reaktor-
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kern als auch die Flussverteilung in kernfernen Regionen akkurat beschrieben werden

kdnnen.

5.5 Kopplung von DORT-TD an den Thermohydraulikcode THERMIX-
DIREKT

Die Behandlung von Transienten fiir den HTR erfordert die Kopplung der Neutronenki-
netik mit einem geeigneten Thermohydraulikmodell. Fir diesen Zweck wurde der am
FZJ entwickelte Code THERMIX-DIREKT ausgewahlt, der sowohl den konvektiven
Warmeulbergang zwischen Brennstoff und Kuhlmittel als auch die Warmeleitungspha-
nomene innerhalb der Brennstoffkugeln berechnet. Der Code THERMIX-DIREKT st
umfassend in /STR99/ dokumentiert.

Fur die Kopplung wurde wie bei den stationdren Rechnungen zum PBMR268 im vori-
gen Abschnitt die Energiegruppenanzahl auf 7 festgelegt(Kopplung auf 7 Gruppen fi-
xiert?); die transporttheoretischen Rechnungen wurden in den meisten Fallen mit P, S,-
oder P3Sg-Quadratur- und Streuordnung durchgefiihrt. Zur Bestimmung der Ruckwir-
kungen des Reaktorkerns wurden parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken fur
unterschiedliche Brennstofftemperaturen, Moderatortemperaturen und Xenonkonzent-
rationen erzeugt. Es wurden drei Stitzstellen fur die Xenonkonzentration (Xenon = 0,
typisches Xenon-Gleichgewicht und maximales Xenon nach Abschaltung), vier Stitz-
stellen fur die Brennstofftemperatur (300K, 800K, 1400K, 2400K) und sechs Stiitzstel-
len flr die Moderatortemperatur ausgewdahlt (300K, 800K, 1100K, 1400K, 1800K,
2400K); diese Werte decken praktisch jeden Betriebszustand des Reaktors ab.

Die Transientenanalyse im gekoppelten Programmsystem DORT-TD/THERMIX-
DIREKT startet stets mit einer Kritikalitatsrechnung, oder falls gewiinscht, mit einer Kri-
tikalitdtssuche, z. B. durch Steuerstabverfahren. Dabei wird ggf. mehrfach zwischen
Neutronenkinetik und Thermohydraulik iteriert. Von einem konvergierten stationdren
Zustand wird anschlie3end eine sog. Nulltransiente gestartet, die sicherstellt, dass die
stationare Lésung auch nach dem Ubergang vom stationéren in den transienten Re-
chenmodus stabil bleibt. Nach dieser Nulltransiente kann dann ein beliebiges Ereignis
wie ein Pumpenausfall oder eine Reaktivitatstransiente initiiert werden. Der Datenaus-
tausch zwischen Thermohydraulik und Neutronenkinetik findet auf vier unterschiedli-
chen Gitternetzen statt, die in Abb. 5-9 schematisch dargestellt sind. Das (im Allgemei-

nen feinste) Neutronenphysik-Gitter ist zunachst dem Thermohydraulikgitter Gberlagert,
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wobei sich letzteres Ublicherweise Uber einen grof3eren rdumlichen Bereich erstreckt
als das neutronenkinetische Gitter. Die von der Thermohydraulik errechneten Grélien
werden dann Uber die Maschen des sog. ,Rickwirkungsgitters” gemittelt, das in seiner
Mascheneinteilung typischerweise den unterschiedlichen Materialzonen des Reaktors
entspricht. Die Neutronenkinetik errechnet aus diesen gemittelten Gré3en die material-
abhangigen Wirkungsquerschnitte und daraus die ortsabhangige Leistungsdichte. Die-
se wird dann wiederum Uber ein innerhalb von THERMIX einzugebendes Leistungs-
dichtegitter ~ gemittelt und an die  Thermohydraulik  Ubergeben. Die
Zeitschrittweitensteuerung wird von THERMIX Ubernommen, dergestalt dass stets
THERMIX den maximalen Zeitschritt vorgibt (in THERMIX kdnnen entweder feste Zeit-
schritte vorgegeben oder wéhrend der Rechnung vom Code selbst-adaptiv bestimmt
werden). DORT-TD berechnet wahrend der Iteration den maximal zuldssigen neutro-
nenkinetischen Zeitschritt und unterteilt ggf. den thermohydraulischen Schritt in mehre-
re Unterschritte (siehe Abb. 5-10). So ist gewdhrleistet, dass weder Neutronenkinetik

noch Thermohydraulik unzuléssig grof3e Zeitschritte ausfihren.

5.6 Transientenstudien zum PBMR268-Design

Die Transientenstudien zum PBMR268-Benchmark wurden ebenfalls vergleichend fir
Diffusions- und Transporttheorie durchgefihrt. Es wurden drei unterschiedliche Tran-

sienten simuliert;

e Ein simultanes Ausfahren aller Regelstdbe mit der maximal zuldssigen Ge-
schwindigkeit von 1cm/s aus der normalen Betriebsstellung heraus (150 cm un-

terhalb der oberen Voidregion Uber einen Zeitraum von 200 Sekunden).

e Eine schnelle, prompt tberkritische Transiente durch Auswurf aller Steuerstabe
innerhalb einer Zeitspanne von 100 Millisekunden. Dieser Vorgang fiihrt zu ei-
ner extremen Leistungsexkursion, die schliel3lich durch den negativen Brenn-

stofftemperatur- (Doppler-)Effekt begrenzt wird.

e Eine Unterkuhlungstransiente, bei der der Einbruch von kaltem Helium in den
Kern simuliert wird. Diese Transiente kann zum Beispiel durch das fehlerhafte
Offnen eines Bypass-Ventils ausgeldst werden. Im vorliegenden Modell wird

dies durch die Vorgabe zeitlicher Randbedingungen am Kerneintritt erreicht.
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Die Transienten werden aus dem Xenon-freien, stationaren Vollastzustand gestartet. In
Tabelle 5- 2 sind die Eigenwerte dieses gekoppelten stationdren Zustand fir unter-
schiedliche Transportapproximationen (P1S,, P1S4, P1Ss, P3Sg) und Diffusionstheorie
gezeigt. Die Ubereinstimmung zwischen den verschiedenen Rechnungen ist ausge-

zeichnet, die Unterschiede zwischen den Eigenwerten liegen unterhalb von 30 pcm.

5.6.1 Steuerstab-Fehlfahren mit maximal zulassiger Fahrgeschwindigkeit

Fir die erste Modelltransiente wird das Verfahren aller Steuerstdbe Uber einen Zeit-
raum von 200 Sekunden von ihrer betrieblichen Position (150 cm unterhalb der Ober-
kante der Kugelschittung) auf eine Endposition von 50 cm oberhalb der Kugelschit-
tung untersucht. Die Reaktivitatszufuhr betragt etwa 2$. Die Entwicklung der integralen
Reaktorleistung ist in Abb. 5-11 gezeigt. Die Leistung steigt zunachst auf etwa 150%
der Nominalleistung und stabilisiert sich nach Beendigung der Stabbewegung auf ei-
nem Leistungsniveau von etwa 125%, bedingt durch den stark negativen Dopplereffekt
des HTR. In Abb. 5-11 werden Diffusionsrechnung und P3;Sg-Transportrechnung mitei-
nander verglichen; um diesen Vergleich zu objektivieren, wurde flr die Diffusionsrech-
nung die Steuerstabgeschwindigkeit so angepasst, dass die stationdre Netto-
Reaktivitatszufuhr fur den Diffusions- und den Transportrechenfall identisch ist. Folge-
richtig erreichen auch beide Rechnungen nach Beendigung der Transiente dasselbe
Leistungsniveau. Allerdings erkennt man, dass der zeitliche Verlauf erheblich anders
ist, was mit der fur Transport- und Diffusionstheorie unterschiedlichen differentiellen
Steuerstabwirksamkeit zusammenhangt; die Voidregion spielt hierbei eine erheblich
Rolle, da Steuerstabbewegungen in der Nahe von Brennstoff- und Voidzone durch die
Diffusionsnaherung nur sehr schlecht erfasst werden kdnnen. Der Einsatz von Neutro-
nentransporttheorie ist offenbar gerade dann geboten, wenn Steuerstabbewegungen
fur den HTR simuliert werden sollen. Gegebenenfalls muss eine diffusionstheoretische
Rechnung an eine Transportlésung entsprechend angepasst werden, um auch die dif-
ferentielle Stabwirksamkeit hinreichend korrekt wiedergeben zu kénnen. Auf jeden Fall

ist aber ein Transport-Referenzmodell wie DORT-TD erforderlich.

Wie man in Abb. 5-11 erkennt, treten wellen- bzw. sdgezahnartige Verlaufe der Leis-
tung auf, sog. Cusping-Effekte. Diese sind auf ein derzeit noch unzulangliches Steuer-
stab-Modell zurtickzuftihren. Zwar kann die Amplitude dieser ,Wellen“ durch ein verfei-
nertes axiales Gitter weiter minimiert werden; mittelfristig ist hier aber ein verbessertes

Steuerstabmodell mit einem Fluss-Volumenwichtungsansatz anzustreben.
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5.6.2 Steuerstabauswurf

Als zweite Transiente wurde der Auswurf aller Steuerstabe innerhalb von 100 Millise-
kunden simuliert. Diese Transiente fuhrt zu einer Reaktivitatszufuhr von 1600 pcm
(entsprechend 2%$) und somit zu einer prompt Uberkritischen Leistungsexkursion. Diese
Rechnung wurde ebenfalls vergleichend fur die Diffusionsapproximation und unter-
schiedliche Quadraturen in der Transportrechnung durchgefihrt, namlich fur P;S,,
P1S4, P1Sg und P3Sg. Aus der integralen Reaktorleistung in Abb. 5-12 ist zu erkennen
ist, dass die Reaktorleistung um etwa einen Faktor 140 innerhalb von etwa 350 Millise-
kunden ansteigt. Der anschlielende, durch den Dopplereffekt bedingte Abfall der Leis-
tung geht allerdings vergleichbar schnell vonstatten, so dass der tatsachliche Energie-

eintrag in den Reaktor gering bleibt.

Aus Abb. 5-12 erkennt man, dass recht gute Ubereinstimmung zwischen den verschie-
denen Naherungen herrscht. Um die Unterschiede genauer studieren zu kdnnen, wur-
den in Abb. 5-13 anstelle der Absolutwerte der Leistung die relativen Abweichungen
zur P3Sg-LOsung betrachtet, die als Referenz genommen wird. Wahrend die Diffusions-
l[6sung innerhalb der ersten 0.2 Sekunden eine Abweichung von beinahe 10% auf-
weist, kommen die héheren Transportlésungen der P3Sg-Losung mit zunehmender
Verfeinerung immer néher. Dieses mit der Modellverfeinerung einhergehende asymp-

totische Verhalten kann als sehr befriedigendes Ergebnis betrachtet werden.

5.6.3 UnterkUhlungstransiente: Einbruch von kaltem Helium in den Kern

In der letzten untersuchten Transiente wird das Offnen eines Bypassventils durch eine
Rampe der Kuhlmitteleintrittstemperatur simuliert: diese fallt innerhalb von 10 Sekun-
den von ihrem Nominalwert von 500 °C auf 450 °C. Nach 300 Sekunden wird das
Bypassventil wieder geschlossen und die Temperaturrampe in entgegengesetzter

Richtung durchlaufen.

Bedingt durch die negativen Moderator- und Brennstofftemperaturriickwirkung fuhrt ei-
ne Unterkihlungstransiente zu einer positiven Reaktivitatszufuhr und damit zu einer
Leistungsexkursion. Diese ist in Abb. 5-14 gezeigt: die Leistung steigt auf etwa 107%
der Ausgangsleistung, um nach dem SchlieBen des Bypassventils wieder zu ihrem
Ausgangswert zurlckzukehren. Die Abweichungen zwischen Diffusions- und P;S;-

Transportrechnung sind in diesem Fall minimal und Ubersteigen zu keinem Zeitpunkt
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einen Relativwert von 0,05%. Fir Transienten, in denen keine Steuerstabbewegungen
stattfinden, liefert die Diffusionsapproximation offenbar sehr akkurate Losungen, wie

hier am Beispiel des PBMR268 gezeigt werden konnte.

57 Der PBMR400-Benchmark

Im Rahmen des Forschungsprojekts RS1160 haben GRS und PSU mit dem gekoppel-
ten System DORT-TD/THERMIX-DIREKT auch an den Aktivitditen zum OECD/NEA
PBMR400 Transient Benchmark teilgenommen /REIO5b/. Der Benchmark besteht aus
einem stationdren und einem transienten Teil; die stationaren Falle sind in drei Phasen
aufgegliedert: in der ersten, rein neutronischen Phase soll mit vorgegebenen Wir-
kungsquerschnitten die Leistungsverteilung eines PBMR400-Kern berechnet werden,
ganz éhnlich zu den PBMR268-Berechnungen aus Abschnitt 5.4. In einer zweiten Pha-
se wird das thermohydraulische Verhalten des Kerns bei vorgegebener nuklearer Leis-
tungsdichteverteilung bestimmt, wéahrend in der dritten Phase eine gekoppelte stationa-
re Rechnung durchzufiihren ist. Die stationdre Phase des Benchmarks befand sich
zum Zeitpunkt der Niederlegung dieses Berichts kurz vor dem Abschluss; die transien-
te Phase féllt dagegen nicht mehr in den Berichtszeitraum, daher beschranken sich die
folgenden Ausfuhrungen auf den stationaren Teil des Benchmarks; die Ergebnisse
wurden im Rahmen der Konferenz Physor 2008 vorgestellt /PAUQS/.

Der PBMR400 (siehe Abb. 5-15) besitzt im Gegensatz zum PBMR268 eine sog. stati-
sche zentrale Reflektorsaule aus Graphit. Dartber hinaus besitzt er gréRere axiale
(Hbhe der aktiven Zone 1050 cm anstatt 875 cm) Dimensionen und eine grof3ere
Voidregion (50 cm statt 25 cm hoch). Fur den ersten, rein neutronischen Benchmarkteil
wurden mit dem Codesystem VSOP 2-Gruppen-Wirkungsquerschnitte fir Diffusions-
programme erzeugt; somit konnte hier nur das Diffusionsmodul von DORT-TD getestet
werden. Zu ermitteln sind der Reaktoreigenwert sowie die (gemittelten) axialen und ra-
dialen Leistungsprofile. Mit DORT-TD wurde ein ket von 1.00462 errechnet, ein Wert,
der etwa 200 pcm oberhalb des Benchmark-Durchschnitts von 1.00244 liegt (bei etwa
15 Teilnehmern in der ersten Benchmarkphase). Wéahrend des weiteren Verlaufs der
Benchmarkaktivitaten stellte sich allerdings heraus, dass der Reaktoreigenwert extrem
sensitiv auf die Gittereinteilung reagiert; tatsachlich wurde von mehreren Teilnehmern
ein nicht ausreichend feines Rechengitter verwendet. Die Teilnehmer, die daraufhin
entsprechende neue Ldsungen generiert hatten, fanden praktisch durchgangig einen

Eigenwert, der nur um = 20 pcm von dem von DORT-TD errechneten differiert. Eben-
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falls gute Ubereinstimmung wurde gefunden fiir die axialen und radialen Leistungsver-
teilungen, die in Abb. 5-16 und Abb. 5-17 gezeigt sind. Die relativ grof3en Schwankun-
gen liegen daran, dass auch solche Teilnehmer mit in den Vergleich aufgenommen

wurden, die mit einem nicht geeigneten Maschennetz gearbeitet hatten.

Der zweite, rein thermohydraulische Benchmarkteil wurde allein von der PSU ohne Be-
teiligung der GRS durchgefiihrt und wird daher an dieser Stelle nicht weiter erlautert.
Insgesamt ergab sich eine ausgezeichnete Ubereinstinmung zwischen den abgege-
ben Losungen, was allerdings auch wesentlich damit zusammenhéngt, dass die meis-
ten Teilnehmer mit dem Rechencode THERMIX oder einem seiner Abkommlinge
(THERMIX-KONVEK, THERMIX-DIREKT, DIREKT) gerechnet haben. Die Ergebnisse
sind in /REIO08/ dokumentiert.

Der anspruchsvollste Benchmarkteil der stationaren Phase ist die gekoppelte neutro-
nenkinetisch-thermohydraulische Rechnung. An dieser Ubung nahmen lediglich 8 Teil-
nehmer teil. Die Geometrie ist identisch mit jener aus den ersten beiden Teilen, aller-
dings werden hier parametrisierte 2-Gruppen-Wirkungsquerschnittsdaten zur Verfu-
gung gestellt, die in Abhangigkeit von der Brennstofftemperatur, der
Moderatortemperatur, der Xenonkonzentration sowie dem schnellen und thermischen
Buckling erzeugt wurden. Zur Bestimmung der Wirkungsquerschnitte wird eine 5-
dimensional lineare Interpolationsroutine bereitgestellt, die von allen Teilnehmern zu
verwenden war, um identische Ausgangsbedingungen far die
Wirkungsquerschnittsdarstellung zu garantieren. Auch in diesen Rechnungen wird
nach dem Reaktoreigenwert sowie den axialen und radialen Leistungsverteilungen ge-
fragt; dartiber hinaus sind die thermohydraulischen Kenngré3en des Kerns anzugeben.
In Abb. 5-18 und Abb. 5-19 werden die mit DORT-TD errechneten Leistungsverteilun-
gen im Vergleich mit dem Benchmarkdurchschnitt und der maximalen und minimalen
Losung  dargestellt. Die  Ubereinstimmung  von DORT-TD mit  den
Benchmarkmittelwerten ist ausgezeichnet. Auch der mit dem Transportmodul von
DORT-TD berechnete Eigenwert (siehe Abb. 5-20) ist nur 29 pcm vom
Benchmarkdurchschnitt entfernt.

Neben der Diffusionslosung wurden auch Transportldsungen mit DORT-TD erzeugt;
wahrend in der ersten, rein neutronischen Phase nur Wirkungsquerschnitte fur Diffusi-
onsrechnungen bereitgestellt wurden, wurden fiir die gekoppelte Phase auch totale
und Selbststreu-Wirkungsquerschnitte generiert, so dass mit Transporttheorie gerech-

net werden konnte. Wie man aus Abb. 5-20 ersieht, liegt der mit Neutronentransport
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berechnete Eigenwert anndhernd 700 pcm unter dem Ergebnis der Diffusionsrechnung
und auch die Leistungsverteilung zeigt signifikante Unterschiede gegenuber der Diffu-
sionsapproximation. Tatsachlich sind diese Unterschiede jedoch nicht auf einen grund-
legenden methodischen Unterschied zwischen Diffusions- und Transporttheorie zu-
rickzufiihren, sondern auf die unzulangliche Erzeugung von Wirkungsquerschnitten
mit VSOP, das urspriinglich nicht fir die Produktion von Wirkungsquerschnitten fr
Transportrechnungen vorgesehen war. Es ist davon auszugehen, dass die Abwei-
chungen zwischen Diffusion und Transport unter Verwendung korrekt erzeugter Wir-
kungsquerschnitte mit einem geeigneten Codesystem wie MICROX-2 fiir diesen Reak-
tor in einer ahnlichen GroRenordnung liegen wie fir die oben diskutierten PBMR268-

Untersuchungen fir sieben Energiegruppen.

Es ist beabsichtigt, mit dem gekoppelten Codesystem DORT-TD/THERMIX-DIREKT
auch an der transienten Phase des Benchmarks teilzunehmen. Hier sollen insgesamt

sechs unterschiedliche Falle untersucht werden:

e Versagen der Zwangsumwalzung des Kuhlmittels bei vollstandiger Druckent-

lastung des Kerns mit und ohne Reaktorschnellabschaltung

e Versagen der Zwangsumwalzung des Kuhlmittels bei teilweiser Druckentlas-

tung des Kerns mit Reaktorschnellabschaltung

e Lastwechsel 100%-40%-100% mit anschlieRender Xenontransiente

e Simultanes Fehlfahren aller Steuerstdbe mit maximaler Geschwindigkeit

e Simultaner Auswurf aller Steuerstabe

e Eintritt von kaltem Helium in den Kern

Diese Ereignisse decken einen wesentlichen Teil des Spektrums von betrieblichen
Transienten Uber Kuhlmittelverluststorfalle bis hin zu Reaktivittstransienten ab und
sind reprasentativ fur diesen Reaktortyp. Ein Teil dieser Transienten konnte bereits am
PBMR268 demonstriert werden; verschiedene reaktorspezifische Erweiterung von

DORT-TD fur diesen Benchmark missen aber noch durchgefihrt werden.
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5.8 Zusammenfassung

Mit dem gekoppelten Codesystem DORT-TD/THERMIX-DIREKT steht erstmals ein
Codesystem zur Verfligung mit dem Transienten- und Storfallanalysen fur HTR vom
Kugelhaufentyp auch mit einem neutronentransporttheoretischen Ansatz durchgefiihrt
werden kdnnen. Dartber hinaus besteht auch keinerlei prinzipielle Beschrankung bei
der Anzahl der Energiegruppen. Anhand des PBMR268-Benchmarks konnte die Funk-
tionsfahigkeit des Codesystems fir stationdre gekoppelte Rechnungen sowie fir einen
ausgewahlten Satz von Transienten bereits gezeigt werden. Die Ubereinstimmung zwi-
schen Neutronentransport und Diffusionsapproximation ist dabei generell gut, es gibt
aber einige Aspekte wie die Modellierung des Steuerstabes und die Behandlung der
Voidregion, die den Einsatz von Neutronentransport rechtfertigen. Um das gekoppelte
Gesamtsystem zu validieren, nehmen GRS und PSU derzeit am PBMR400 Transient
Benchmark teil, in dem ein breites Spektrum von Stoérfallen des PBMR400 untersucht

wird.
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6 Zusammenfassung und Bewertung

Mit dem zeitabh&ngigen 3D-Neutronentransportcode TORT-TD und dessen Kopplung
mit dem Thermohydraulik-Systemcode ATHLET wurde im Rahmen des Vorhabens
RS1160 ein umfangreiches Rechenprogramm entwickelt, mit dem neutronenkinetische
Vorgange im Reaktorkern physikalisch wesentlich exakter modelliert werden kdnnen
als es mit den traditionellen nodalen, auf der Diffusionsndherung basierenden Grobgit-
terverfahren bislang moglich war. Die Rechenmethodik stellt gegenuber der heute Ubli-
chen Praxis in Kernauslegung und Storfallberechnung eine deutliche Verbesserung

dar, welche maRgeblich auf folgenden Faktoren beruht:

e LoOsung der Neutronen-Transportgleichung anstelle der Diffusionsapproximati-

on. Dies ermdéglicht u.a. die Berlicksichtigung anisotroper Neutronenstreuung.

e Verwendung prinzipiell beliebig vieler Energiegruppen anstatt des bei LWR (b-

lichen Zweigruppen-Ansatzes.

¢ Raumlich hochaufgeltste Berechnung auf Basis homogenisierter Stabzellen, im
Unterschied zu nodalen Grobgitterverfahren mit Homogenisierung ganzer

Brennelemente.

Das gekoppelte Codesystem TORT-TD/ATHLET wurde an einer Reihe von Testfallen
erprobt, die Reaktivitatsstorfalle (Steuerelementauswurf, Borverdinnung) sowohl in
vereinfachten LWR-Anordnungen als auch in einem DWR-Viertelkern darstellen. Fur
einen stationdren Testfall wurde ein Vergleich der TORT-TD/ATHLET-L6sung in 8
Energiegruppen mit einer Rechnung des Monte-Carlo-Programms MCNP mit Punktda-
ten durchgefihrt, in die die raumliche Verteilung der mit TORT-TD/ATHLET ermittelten
thermohydraulischen GrofRen einflie3t. Das Ergebnis der MCNP-Rechnung bestatigt
die Qualitat der stationdren TORT-TD/ATHLET-Analyse.

Dartber hinaus wurde in RS1160 das gekoppelte Rechenprogramm DORT-
TD/THERMIX-DIREKT zur Verfigung gestellt, mit dem erstmals Transienten- und Stor-
fallanalysen fur Hochtemperaturreaktoren vom Kugelhaufentyp auch mit einem neutro-
nentransporttheoretischen Ansatz durchgefiihrt werden kdnnen. Anhand des
PBMR268-Benchmarks konnte die Funktionsfahigkeit des Codesystems fiir stationare

gekoppelte Rechnungen sowie fiir einen ausgewdahlten Satz von Transienten bereits
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gezeigt werden. Die Ubereinstimmung zwischen Neutronentransport und Diffusionsap-
proximation ist dabei generell gut, es gibt aber einige Aspekte wie die Modellierung von
Steuerstdben und die Behandlung grof3er Voidregionen, die den Einsatz von Neutro-
nentransport rechtfertigen. Um das gekoppelte Gesamtsystem zu validieren, nimmt die
GRS gemeinsam mit der Penn State University derzeit am PBMR400 Transient
Benchmark teil, in dem ein breites Spektrum von Transienten und Storfallen des
PBMR400-Kugelhaufenreaktors untersucht wird, der sich derzeit in Stdafrika in der

Genehmigungsphase befindet.

Schlie8lich wurden im Rahmen von RS1160 stationare LWR-Kernberechnungen mit
dem Monte-Carlo-Programm MCNP und verschiedenen deterministischen Neutronen-
transportprogrammen durchgefiihrt. Die wesentlichen Arbeitspunkte umfassen die Er-
probung eines geschlossenen Rechenweges zur Erzeugung von Weniggruppendaten
fur deterministische Transportrechnungen mit dem Programmsystem SCALE-5.1 und
den Einsatz der so erzeugten Daten fur Anwendungsfalle, die Durchfiihrung von Mon-
te-Carlo-Berechnungen mit Ortlich veranderlichen thermohydraulischen Parametern
und die Untersuchung des Einflusses nuklearer Daten auf die Ergebnisse von Kernbe-
rechnungen beim Ubergang von der bisher fir Routineberechnungen eingesetzten
JEF-2.2 Bibliothek zur aktuellen Evaluierung JEFF-3.1.

So wurden mit dem 2D-Transportprogramm NEWT aus dem SCALE-5.1-
Programmsystem zellhomogenisierte Daten in 18 Energiegruppen hauptsachlich zur
Verwendung mit dem Sy-Code DANTSYS/ PARTISN fur Kernberechnungen erzeugt.
Geometrie und Nukliddichten basieren auf den Parametern des DWR-MOX/UO»-
Kerntransientenbenchmarks. Alle Berechnungsschritte wurden durch Vergleich mit
MCNP-Referenzlosungen Uberprift. Zur Erzeugung von Absorber-Gruppenkonstanten
wurde ein Verfahren verwendet, bei dem die effektive Absorberkonzentration reduziert
wird. Mit diesen zellhomogenisierten Wirkungsquerschnitten wurden Ergebnisse fir
Multiplikationsfaktoren und Leistungsverteilungen von Brennelementen, 2X2- und Y-
Kern-Anordnungen erzielt, die in sehr guter Ubereinstimmung mit den MCNP-

Referenzldsungen sind.

Zur Berechnung von Kernanordnungen mit variablen thermohydraulischen Parametern
mit der Monte-Carlo-Methode wurden MCNP-Eingabedatensatze erzeugt, in denen un-
terschiedliche Brennstofftemperaturen und Moderatordichten in axialen Abschnitten
thermohydraulischer Kanéle, deren Grof3e in der x-y-Ebene als Stabzell- oder Brenn-
elementflache gewahlt wurde, zugelassen sind. Die Ergebnisse fur die Stableistungs-
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verteilungen der MCNP-Berechnungen wurden fur die KRITZ-2-Experimente mit
Messwerten und Ergebnissen aus einer PARTISN-Rechnung verglichen, wobei sehr
gute Ubereinstimmung erzielt werden konnte. Ebenfalls sehr gut ist die Ubereinstim-
mung zwischen MCNP und PARTISN fur eine 2X2-Anordnung des DWR-MOX/UO,-
Kerntransientenbenchmarks mit mittleren thermohydraulischen Parametern. Insgesamt
stellt sich heraus, dass MCNP-Berechnungen fur Kernanordnungen mittlerer Gré3e mit
stabzellweise und axial variablen thermohydraulischen Parametern mit den verfligba-
ren Rechnerressourcen durchfiihrbar sind und zuverlassige Ergebnisse liefern, die als

Referenzwerte fir Rechnungen mit anderen Methoden dienen kénnen.

Zur Bewertung des Einflusses nuklearer Daten auf Kernberechnungen wurden schliel3-
lich MCNP-Berechnungen mit nuklearen Punktdaten, die auf den beiden JEF-
Evaluierungen JEF-2.2 und JEFF-3.1 basieren, durchgefuhrt. Es wurden berechnete
Multiplikationsfaktoren und Spaltraten- bzw. Leistungsverteilungen fur kritische Anord-
nungen und Reaktorkerne untereinander und soweit moglich mit Messungen vergli-
chen. Bei den beiden Serien von kritischen Experimenten KRITZ-2 und VENUS-7
ergibt sich hinsichtlich des Multiplikationsfaktors eine leichte Verbesserung mit den
JEFF-3.1-Daten gegeniber JEF-2.2. Bei Ganzkernberechnungen fir UO,/MOX-
Mischkerne ist die Situation dagegen deutlich anders. Wahrend die mit JEF-2.2 und
JEFF-3.1 berechneten Multiplikationsfaktoren noch in akzeptabler Ubereinstimmung
sind, ergeben sich fur die brennelementweisen Leistungsverteilungen unerwartet deut-
liche Unterschiede, die zu einem groR3en Teil auf die unterschiedlichen U-235-Daten in
den beiden Evaluierungen zuriickzufihren sind. Diese Unterschiede in den Leis-
tungsverteilungen kénnen je nach Kernbeladung 5 % oder mehr betragen. Gegenwaér-
tig ist es nicht moglich zu bestimmen, mit welcher Datenbibliothek die Ergebnisse bes-
ser mit tatsachlichen Reaktorbetriebsdaten tbereinstimmen. Zur endgultigen Klarung
sollte der Vergleich mit Messdaten aus dem Reaktorbetrieb angestrebt werden. Die
weitere Entwicklung bei den internationalen Datenevaluierungsgruppen, insbesondere
JEFF und ENDF/B, sollte aufmerksam beobachtet werden.
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8 Tabellen

Tabelle 2-1: Parameter der KRITZ-2-Anordnungen.

KRITZ-2:1

KRITZ-2:13

KRITZ-2:19

kalt heild

kalt heild

kalt heild

Brennstoff

uo,

uo,

MOX

Anreicherung

1.86 % U-235

1.86 % U-235

1.5 % PuO,, 92 % Pu-

fiss
Gitterweite
bei 20 °C 14.85 mm 16.35 mm 18.0 mm
Gitter 44x44 40x40 25x24
Hohe des Was-| g 55 oy | 105.52 cm | 96.17 cm | 110.96 cm | 66.56 cm | 100.01 cm
serspiegels
Temperatur 19.7 °C 248.5 °C 22.1°C 243.0 °C 21.1°C 235.9°C
Bor-
konzentration 2179 ppm | 26.2 ppm | 451.9 ppm | 280.1 ppm | 4.8 ppm 5.2 ppm
Buckling-Hohe | 81.80cm | 125.66 cm | 111.00cm | 128.47 cm | 77.65cm | 113.22 cm
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Tabelle 2-2: Stabpositionen, bei denen in den KRITZ-2- Experimenten die

stabweisen Spaltraten bestimmt wurden.

KRITZ-2:1 KRITZ-2:13 KRITZ-2:19
X Y X Y X Y
1 1 23 1 1 1 13
2 1 44 1 21 2 13
3 2 23 1 40 4 13
4 2 43 2 21 6 13
5 3 42 6 21 8 13
6 4 23 8 21 10 13
7 6 6 11 21 12 13
8 6 23 14 21 13 5
9 6 39 17 21 13 7
10 8 23 20 6 13 9
11 9 36 20 9 13 11
12 12 23 20 12 13 13
13 15 30 20 15 13 14
14 17 23 20 18 13 16
15 20 23 20 21 13 18
16 22 23 20 24 13 20
17 23 22 20 27 13 21
18 27 18 20 30 13 22
19 33 12 20 33 15 13
20 39 6 20 35 17 13
21 39 39 20 39 19 13
22 20 40 21 13
23 21 20 22 13
24 23 21 24 13
25 26 21 25 13
26 29 21
27 32 21
28 35 21
29 40 1
30 40 40
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Tabelle 2-3: Parameter der Reaktorzustande beim WWER-1000-

Ganzkernbenchmark.

Brennstoff | Moderator Bor Steuer-
T (K) T (K) (ppm) stabe
S1 | Volllast-Betriebszustand 1027 575 1300 -
S2 | Nulllast heif3, unkontrolliert 575 575 1300 -
S3 | kalt, unkontrolliert, hoher Borgehalt 300 300 2800 -
S4 | Volllast-Betriebszustand, unboriert 1027 575 0 -
S5 | Nulllast heif3, unkontrolliert, unboriert 575 575 0 -
S6 | Nulllast heif3, kontrolliert, unboriert 553 553 0 eingefahren
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Tabelle 3-1: Schema des NEMTAB-Formats flr eine parametrisierte
Wirkungsqguerschnittsbibliothek in zwei Energiegruppen fur

TORT-TD.
Mod Dens Boron ppm Fuel Temp
3 3
661.14 711.87 752.06
0.00 1000.00 2000.00
560.00 900.00 1320.00
*
e e e
* BURNUP 0.15
A e e e e e e e e e
*
* Transport XSEC Table
*
* GROUP 1
XS(D1,B1,F1) XS(D2,B1,F1) XS(D3,B1l,F1)

Xs(D1,B2,F1)
Xs(D1,B3,F1)
Xs(D1,B1,F2)
Xs(D1,B2,F2)
xs(D1,B3,F2)
Xs(D1,B1,F3)
Xs(D1,B2,F3)
xs(b1,B3,F3)

Xs(D2,B2,F1)
xs(D2,B3,F1)
xs(D2,B1,F2)
xs(D2,B2,F2)
xs(D2,B3,F2)
Xs(D2,B1,F3)
xs(D2,B2,F3)
Xs(b2,B3,F3)

XS(D3,B2,F1)
XS(D3,B3,F1)
Xs(D3,B1,F2)
XS(D3,B2,F2)
Xs(D3,B3,F2)
XS(D3,B1,F3)
XS(D3,B2,F3)
XS(D3,B3,F3)

* GROUP 2

*

* Absorption

XSEC Table

* Nu-Fission XSEC Table

*

*

Kappa-Fission XSEC Table

PO Scattering XSEC Table

% % ko

GROUP 1 -> 2

"GROUP 2 -> 1

¥ 0

P1 Scattering XSEC Table

*ox X X

GROUP 1 -> 2

"GROUP 2 -> 1

¥ 1

*
* ADF Table
o--
* Fission Spectrum
*
* GROUP 1 2
CHI(G1) CHI(G2)
*
* Inverse Velocity
*
* GROUP 1 2
IVEL(G1) IVEL(G2)
*
* Delay Neutron Decay Constant (Lambda)
*
* GROUP 1 2 3 4 5 6
LAMBDA(G1) LAMBDA(G2) LAMBDA(G3) LAMBDA(G4) LAMBDA(G5) LAMBDA(G6)
*
* Delay Neutron Fraction (Beta)
*
* GROUP 1 2 3 4 5 6
BETA(G1) BETA(G2) BETA(G3) BETA(G4) BETA(G5) BETA(G6)
*
e e e e
* BURNUP 17.50
*
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Tabelle 3-2: TORT-Ergebnisse fur die 23 gesuchten GrofRen 1.b bis 3.m fur den
FallL=1,0,6,=0,1,¢,=0,5 06,=0,1und c, =0,5. Die Angaben in
den Spalten ,,% Error sind die prozentualen Abweichungen zur
MCNP-LOsung.

ltem y=0,1 y=0,5 y=0,9
Value % Error Value % Error Value % Error

l.a 4,28201E-01 0,02 3,60948E-01 0,06 3,52328E-01 1,42
1b 4,00195E-01 0,23 2,02390E-01 0,09 1,45190E-01 0,3
2.a -2,51324E-01 0,01 -2,72738E-01 0,02 -2,89784E-01 0,13
2.b 7,48413E-02 0,08 5,48619E-02 0,17 3,97948E-02 1,88
2.c -2,51377E-01 0,04 -2,72813E-01 0,05 -2,90332E-01 0,33
2.d 7,43467E-02 0,75 5,47804E-02 0,33 4,04265E-02 0,34
2.e 2,04441E-03 0,16 2,17993E-02 0,15 3,73486E-02 0,79
2.f 2,06413E-03 1,12 2,17742E-02 2 3,62576E-02 2,72
29 2,04324E-03 0,26 2,18021E-02 0,13 3,78109E-02 2,02
2.h 2,06202E-03 1,15 2,17383E-02 1,82 3,58220E-02 1,46
3.a 2,21163E+00 0,01 7,16813E+00 0,03 1,78187E+02 0,62
3.b 5,10299E-01 0,6 4,53240E-01 0,01 5,09172E-01 0,27
3.c 3,23794E-01 0,36 1,04064E-01 0,59 5,26748E-02 4,14
3.d 1,41627E-01 0,28 5,26353E-02 0,53 2,67130E-02 0,84
3.e 1,72590E-01 0,19 1,13195E-01 0,73 4,94476E-02 37,3
3f 8,68782E-02 0,05 5,55189E-02 0,21 7,39542E-04 98,05
3.9 1,72812E-01 0,01 1,13841E-01 0,23 4,06080E-02 49,06
3.h 8,69394E-02 0,03 5,55408E-02 0,22 6,36824E-03 83,42
3. 5,75385E-02 0,23 3,65386E-02 0,52 2,46237E-02 1,45
3 4,23284E-01 0,38 2,13990E-01 0,04 1,25926E-01 0,9
3.k 3,66213E-01 0,02 1,40107E-01 0,23 7,45755E-02 2,43
3.1 4,22874E-01 0,36 2,13694E-01 0,1 1,25604E-01 1,18
3.m 3,65906E-01 0 1,40017E-01 0,17 7,38204E-02 1,41
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Tabelle 4-1: Energiegruppengrenzen (in eV) der 18-
Gruppenbibliotheken aus der 44-Gruppen-ENDF/B-V- und der 292-
Gruppen-JEF-2.2-Bibliothek.

ENDF/B-V JEF-2.2

2.00E+07 1.96E+07
3.00E+06 3.01E+06
1.40E+06 1.42E+06
9.00E+05 9.07E+05
4.00E+05 4.08E+05
1.00E+05 9.80E+04
1.70E+04 1.50E+04
3.00E+03 3.04E+03
5.50E+02 5.83E+02
1.00E+02 1.01E+02
3.00E+01 2.90E+01
1.00E+01 1.07E+01
3.00E+00 3.06E+00
1.00E+00 4.00E-01
4.00E-01 1.00E-01
1.00E-01 5.00E-02
5.00E-02 3.00E-02
1.00E-02 1.75E-02
1.00E-05 1.00E-05
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Tabelle 4-2: Berechnete Reaktivitatswerte aller Steuerstabe beim DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmark, sowie der gezogenen Steuer-

stabe eines Brennelementes im Viertelkern

Steuerstabe im

Alle Steuerstabe Brennelement E-5

MCNP 0.0706 -0.0057
DANTSYS (unkorrigiert) 0.0742 -0.0061
DANTSYS (korrigiert) 0.0710 -0.0057

Tabelle 4-3: Mit JEF-2.2 und JEFF-3.1 berechnete Multiplikationsfaktoren beim
DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmark und beim WWER-1000-

Ganzkernbenchmark.
JEF-2.2 JEFF-3.1 | Differenz
DWR, Nulllast heif3, unkontrolliert 1.0606 1.0572 0.0034
DWR, Nulllast heif3, kontrolliert 0.9900 0.9864 0.0036
WWER, S1: Volllast-Betriebszustand 1.0377 1.0370 0.0007
WWER, S2: Nulllast heif3, unkontrolliert 1.0512 1.0498 0.0014

WWER, S3: kalt, unkontrolliert, hoher Borgehalt 0.9341 0.9341 0.0000

WWER, S4: Volllast-Betriebszustand, unboriert 1.1386 1.1382 0.0004

WWER, S6: Nulllast heif3, kontrolliert, unboriert 1.0474 1.0464 0.0010
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Tabelle 5-1: Die von DORT-TD fur den stationaren PBMR268-Benchmark be-
rechneten Eigenwerte fur die Konfigurationen ARI (voll eingefahre-
ne Steuerstabe) und ARO (Steuerstabe in Betriebsposition). Vergli-

chen werden die Ergebnisse von Diffusionstheorie und P3Ss-

Transportrechnung.
Diffusion | Transport (P3Ss)
“All rods in” (ARI) 0.924659 0.924765
“All rods out” (ARO) | 1.059132 1.058873

Tabelle 5- 2: Die von DORT-TD/THERMIX-DIREKT fiuir den gekoppelten Zustand
des PBMR268 berechneten Eigenwerte fur Diffusionstheorie und

unterschiedliche Transportordnungen.

Verwendete Approximation Eigenwert
Diffusion 1.03659
P1S; 1.03695
P1S4 1.03668
P1Ss 1.03672
P3Ss 1.03671
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9 Abbildungen

Insert vessel
inner part

H = 1070 mm

Abb. 2-1: Horizontaler Querschnitt durch den KRITZ-Reaktor.
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Vertikaler Querschnitt durch den KRITZ-Reaktor.
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710 71 73

Abb. 2-3: Horizontaler Querschnitt durch die VENUS-7-Anordnungen.
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1680.0 Water level
1653.0 ;
16385 —— L 1 [ | | | J\l Upper grid (SS)
1620.0 Upper stop
Upper reflector (Plexiglas)
%gggg 1 l | | | | | Intermediate grid (Plexiglas)
1550.0
Fuel
1300.0 -—-—%—-—-—%— ----- % ------ -% -------- Reactor mid-plane
1050.0
Lower reflector (Plexiglas)
962.0
043.5 Bottom stop (SS)
928 5 Bottom grid (SS)
Reactor support
834.5
Water
04-GA50177-08
Abb. 2-4: Vertikaler Querschnitt durch die VENUS-7-Anordnungen.
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U 45%
—————————— (CR-C)
4

0.15

U 4.5%
(CR-B)
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U 45% U 4.2% M 4.3%
1
|
0.5 0.15

0.15 0.15
U 4.2% U 4.2% U 4.5%
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U 4.5% | M4.3%

015
U 45% | M4.0% | U 4.5% | M 4.3%

G| (crR-0) (CR-B)
015 | 015 | 015 | 015

0.15

Moderator

Abb. 2-5: Kernanordnung und Brennelemente des DWR-MOX/UO,-

M 4.0%
0.15

Baffle

(Fe-Cr-Ni-Mn)

UOX

UOX Fuel

UOX IFBAFuel

Guide Tube or Control Roc
Guide Tube

MOX

MOX 2.5 %
MOX 3.0%
MOX 4.5 or 5.0%
WABA Pin
Guide Tube

Kerntransientenbenchmarks. Die gestrichelten Linien links kenn-

zeichnen die Symmetrieachsen in radialer Richtung.
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UOX

N:/type assembly

burnup Typel
Assembly with MOX
absorber rod assembly
inserted Type 2

Abb. 2-6: Kernanordnung des WWER-1000-Ganzkernbenchmarks.
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Abb. 2-7: Geometrie des Benchmarks ,,Quantifizierung der Genauigkeit von

3D-Transportmethoden® (links) und Ort der Einheits-
Neutronenquelle (rechts).
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41 73.6 80,55 9205 100 117 134 151 168 185 192.95 20445 2114 225 243.6 260.6

275 2875 2025

31 326 695 115 795 17 17 17 17 17 795 115 695 136 186 17 144 125 5
TP TP TP TP_TP TP TP TP

T TP

TR TR TR TR SR SR SR SR SR SR
CE TR TR TR TR SR SR SR SR SR SR

CC TR TR TR TR SR SR SR SR SR SR
cc SR SR SR SR SR SR
cc P P P P RC SR
cc SR SR SR SR RC SR

cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
CC SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
CC SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
CE SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
@e SR SR SR SR RC SR
cCc SR SR SR SR RC SR
cc SR SR SR SR RC SR
1000 50 cc cc SR SR SR SR RC SR
1050 50 CC CcC SR SR SR SR RC SR
1100 50 cc cc SR SR SR SR RC SR

1150 50 cc cc BR  BR SR SR SR SR RC SR
1200 50 CC CC BR SR SR SR SR RC SR
1250 CC CcC C BR  BR SR SR SR RC SR
1300 ] cc cc C R BR -S-R_ ) -S_R . _SR: E -S-R_
1350 SR SR SR SR
1400 SR SR SR SR
1450 SR SR SR SR
1500 SR SR SR SR

1535 BP BP BP BP

CORE LAYOUT DEFINITIONS

. REACTOR CORE CONTAINING THE FUEL
HELIUM GAP BETWEEN FUEL AND TOP REFLECTOR: VOID
CC CENTRAL REFLECTOR: GRAPHITE
TR TOP REFLECTOR: GRAPHITE
BR BOTTOM REFLECTOR: GRAPHITE
SR SIDE REFLECTOR: GRAPHITE
. REACTOR CONTROL SYSTEM CHANNEL : GRAPHITE / GREY CURTAIN AREA
RESERVE SHUTDOWN SYSTEM CHANNEL : GRAPHITE / GREY CURTAIN AREA
1P INLET PLENUM TOP / BOTTOM : GRAPHITE
RC RISER CHANNEL IN SIDE REFLECTOR : GRAPHITE
. OUTLET PLENUM BOTTOM : GRAPHITE
STAGNANT HELIUM
TP TOP PLATE : IRON : ADIABATIC BOUNDARY
BP BOTTOM PLATE : IRON : ADIABATIC BOUNDARY
CB CORE BARREL : IRON

REACTOR PRESSURE VESSEL : IRON
STAGNANT AIR

REACTOR CAVITY COOLING SYSTEM : 20C TH BOUNDARY
NEUTRONIC BOUNDARY BONDITIONS

Abb. 2-8: Geometrie und Materialspezifikation des PBMR400 Transient

Benchmarks.
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TORT-TD ATHLET

1T

nodal
CORE > CORE
3D-neutron kinetics Thermal-hydraulics s G
nodal
Ce,Tr, Tn Heat transport
—

o T L

Internal Coupling

CORE MODEL ATHLET
< d (’
i P |
CORE
3D-neutron kinetics S G

Thermal-hydraulics

Heat transport
External Coupling

CORE MODEL ATHLET
? b G, p, h 1 ‘ r
CORE nodal § CORE
3D-neutron kinetics —  » Thermal-hydraulics S G

Thermal-hydraulics
Heat transport
Heat transport

. T
Parallel Coupling

Abb. 3-1: Drei verschiedene Arten, einen Thermohydraulik-Systemcode mit

einem 3D-Neutronenkinetikcode zu koppeln. Fur
TORT-TD/ATHLET wurde die obere Variante realisiert.

92



Xip X Xiv1

i i i i i i i > X
Xiip Xiv12
Abb. 3-2: Mascheneinteilung fur 1D-Transportproblem.
Abb. 3-3: Modellierung des UO,-Brennelements mit ausgefahrenen Steuer-

staben (links) und des MOX-Brennelements (rechts) in HELIOS.
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—— Pin cell layout Pin cell geometry

cladding

UOX Fuel

UOX IFBA Fuel

Guide Tube or Control Rod
Guide Tube

Abb. 3-4:

WABA
MOX 2.5 %
MOX 3.0%
MOX 4.5 or 5.0% X
WABA Pin cladding

Guide Tube

MO,

Stabzellenlayout des UO,- und MOX-Brennelements mit IFBA-
bzw. WABA-Stabzellgeometrie.
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205

ppm

c, = 10151

¢, =815,1

Abb. 3-5: UO,-Brennelement, in dem die rot umrandete Gruppe von 27
Stabzellen der unten dargestellten zeitlichen Anderung der Bor-
konzentration unterworfen wird.
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Abb. 3-6: Zeitlicher Verlauf der Gesamtleistung im Brennelement wahrend
der Transiente fur die drei ATHLET-Modelle. Die Grafik unten
zeigt einen vergroRerten Ausschnitt in der Umgebung des Leis-

tungsmaximums.
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BORON SLUG IN 27 THCs
COMPARISCON OF AXIL POWER AT 13 s

5000.0 N

4000.0 / \

3000.0 THC #85
/ THC #2056 & \

2000.0

1000.0

6000.0

~—
e

POWER (W)

S
/

0.0 T T T T T T T

o

2 3 4
BOTTOM CORE HIGHT TOR

Abb. 3-7: Axiale Leistungsprofile in den thermohydraulischen Kanélen der
Stabzellen 85 (rot) und 205 (blau) zum Zeitpunkt t = 13 sec.
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reflektierend
1 2
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Vakuum

Vakuum
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Ll L)

y

Vakuum
uum

Reflektor Reflektor

Abb. 3-8: 2x2- Anordnung von UO2-Brennelementen. Oben: Radialer Quer-
schnitt. Unten: Axialer Querschnitt in liegender Darstellung mit
axialen Reflektoren.

Gesamtleistung
1000 T

800 | / \
600 |

Mw

Leistungsdichte (rel.)

400 | / \
200 +

0 7\\\\\

9,9 10,1 10,3 10,5 10,7 10,9
Zeit (sec)
Abb. 3-9: Ergebnisse fiur die Steuerelementauswurf-Transiente in der 2x2-

Brennelement-Anordnung von Abb. 3-8. Links: Stabzellenweise
Leistungsverteilung unmittelbar vor Beginn der Transiente.

Rechts: Zeitverlauf der Gesamtleistung wahrend der Transiente.
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temperatur fur die Steuerelementauswurftransiente in der 2x2-

Brennelement-Anordnung. Schwarze Kurven: Ausgangszustand.

Rote Kurven: wéahrend der Transiente kurz vor dem Leistungsma-
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Brennelement-Anordnung in Abb. 3-8.
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—— AL-TORT-TD/ATHLET
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Abb. 3-12:  Uber einzelne Brennelemente gemittelte axiale Leistungsprofile

aus der TORT-TD/ATHLET-Rechnung im Vergleich zur MCNP-
L6sung unter Verwendung nuklearer JEF-2.2-Punktdaten und der
Verteilung der thermohydraulischen Parameter aus der
TORT-TD/ATHLET-Analyse. (Beachte: Die Brennelemente A2 und

B1 sind symmetrisch aquivalent.)
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Wie Abb. 3-12, jedoch oben fir ausgewahlte Stabzellen im Innen-
raum (Brennelement Al) und unten fur die Zelle im rechten unte-
ren Eck von Brennelement B2. Die senkrechten Balken sind ein

Mal} fur die statistische Unsicherheit der Monte-Carlo-LAsung.
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Abb. 3-14: Materialkarte des Purdue-Viertelkerns in TORT-TD.
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Abb. 3-16:  Zeitverlauf der mittleren Brennstofftemperatur in Brennelement
E5 (oben) und dem dazu benachbarten in Position E4 (unten) fur

ausgewahlte axiale Maschen.
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Abb. 3-17:  Axiale Profile der mittleren Brennstofftemperatur in Brennelement
E5 (oben) und dem dazu benachbarten in Position E4 (unten) fur

ausgewahlte Zeitpunkte.
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Abb. 3-18:  Ausschnitt aus der Vernetzung der Stabzelle in CFX.

500 - Axiales Leistungsdichteprofil TORT-TD/ATHLE"
450
400
350
300
250

200+

Leistungsdichte (W/cm)

1501

100

507

0 50 100 150 200 250 300 350 40C
Axiale Koordinate (cm)

Abb. 3-19:  Axiales Leistungsprofil aus der gekoppelten TORT-TD/ATHLET-
Rechnung flr eine einzelne Stabzelle.
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Abb. 3-20:  Axialer Verlauf der Moderatordichte aus der CFX-Rechnung im
Vergleich mit der ATHLET-Modellierung.
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Abb. 4-1: Multiplikationsfaktoren der unkontrollierten Brennelemente des

DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks, berechnet mit MCNP
und NEWT.
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Abb. 4-3: Unterschiede zwischen den mit PARTISN und NEWT berechneten
Leistungsverteilungen eines frischen unkontrollierten Uranbrenn-

elements des DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-4: Unterschiede zwischen den mit PARTISN und NEWT berechneten
Leistungsverteilungen eines frischen unkontrollierten MOX-
Brennelements des DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks.

111



Abb. 4-5:

-10.0%

-15.0%

-20.0%

Unterschiede zwischen den mit PARTISN und MCNP berechneten
Leistungsverteilungen einer 2X2-Anordnung aus frischen unkon-
trollierten Uranbrennelementen des DWR-MOX/UO»-

Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-6: Unterschiede zwischen den mit DANTSYS und MCNP berechne-
ten Leistungsverteilungen fur den unkontrollierten Kern des
DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-7: Unterschiede zwischen den mit DANTSYS und MCNP berechne-
ten Stableistungsverteilungen fur ein Brennelement des unkon-

trollierten Kerns des DWR-MOX/UQO,-Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-8: Unterschiede zwischen den mit PARCS und MCNP berechneten
Leistungsverteilungen fir den unkontrollierten Kern des DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-9: Unterschiede zwischen mit KENO mit unterschiedlichen Gruppen-
daten und MCNP berechneten Leistungsverteilungen fir den un-
kontrollierten Kern des DWR-MOX/UO.-

Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-10:
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uox 4.5 -37.5

Brennelement

Multiplikationsfaktoren der kontrollierten Brennelemente des

DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks, berechnet mit MCNP
und NEWT.
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Abb. 4-11; Reaktivitatswerte der Absorberstédbe in den Brennelementen des

DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks, berechnet mit NEWT
und PARTISN.
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Abb. 4-12:

Unkorrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte

e e
]I!!r" i1;

Korrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte

Unterschiede zwischen den mit PARTISN und NEWT berechneten
Leistungsverteilungen eines frischen kontrollierten Uranbrennele-
ments des DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks mit
unkorrigierten und korrigierten homogenisierten

Absorberwirkungsquerschnitten.
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Unkorrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte 20.0%

5.0%

-5.0%

-10.0%

-15.0%

Korrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte -20.0%

Abb. 4-13:  Unterschiede zwischen den mit PARTISN und MCNP berechneten
Leistungsverteilungen einer 2X2-Anordnung mit einem kontrol-
lierten Eckbrennelement unter Verwendung von unkorrigierten
und korrigierten homogenisierten Absorberwirkungs-

querschnitten.
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Abb. 4-14:

1 2 3 4 5 6 7 8

1 [-497% -1.03% -3.85% 0.47% -3.61% -3.34% -8.66% -4.06%

2 |-1.03% 0.61% 0.92% 2.38% 1.33% -4.68% -3.63% -2.92%

3 |-3.85% 0.92% -2.65% 2.21% 3.24% 0.89% -6.73% -3.89%

4 [047% 2.38% 2.21% 2.44% 1.19% -4.73% -3.34% -2.60%

5 |[-3.61% 1.33% 3.24% 1.19% -4.68% -3.84% -7.81%

6 |-3.34% -4.68% 0.89% -4.73% -3.84% -1.16% -1.41%

7 |-8.66% -3.63% -6.73% -3.34% -7.81% -1.41%

8 [-4.06% -2.92% -3.89% -2.60% Unkorrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte

Korrigierte Absorberwir-
kungsquerschnitte

10%

8%

Unterschiede zwischen den mit DANTSYS und MCNP berechne-
ten Leistungsverteilungen fir den kontrollierten Kern des DWR-

MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks unter Verwendung von

unkorrigierten und korrigierten homogenisierten

Absorberwirkungsquerschnitten.
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Abb. 4-15:  Unterschiede zwischen den mit DANTSYS und MCNP berechne-
ten Stableistungsverteilungen fur ein kontrolliertes Brennelement
des kontrollierten Kerns des DWR-MOX/UO,-
Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-16: Unterschiede zwischen den mit PARCS und MCNP berechneten
Leistungsverteilungen fir den kontrollierten Kern des DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks.
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Abb. 4-17:

— Experiment (x axis)

— Experiment (y axis) - 0.1

-~ MCNP/JEF-2.2 (x axis)
~——MCNP/JEF-2.2 (y axis) - 0.1

— PARTISN/JEF-2.2 (x axis)

— PARTISN/JEF-2.2 (y axis) - 0.1

-25 -15 -5 5 15 25 35
Position (cm from centre)

Gemessene und mit MCNP und PARTISN berechnete radiale
Spaltratenverteilungen im heilen KRITZ-2:13-Kern entlang zweier
Achsen.
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Abb. 4-18:  Unterschied der mit PARTISN und MCNP berechneten radialen
Spaltratenverteilungen im heillen KRITZ-2:13-Kern mit 2X2 und
1X1 Maschen pro Stabzelle.
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Abb. 4-19:  Mit PARTISN und MCNP berechnete axiale Spaltratenverteilungen
im heien KRITZ-2:13-Kern.
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— Channel 1 - MCNP
- Channel 2 - MCNP
— Channel 3 - MCNP
— Channel 1 - PARTISN
— Channel 2 - PARTISN
—— Channel 3 - PARTISN

power (arbitrary units)

0 50 100 150 200 250 300 350
height (cm)

Abb. 4-20:  Mit PARTISN und MCNP berechnete axiale Spaltratenverteilungen
in einer 2X2-Anordnung von frischen Uran-Brennelementen mit

konstanten thermohydraulischen Parametern.
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Abb. 4-21:

10.0%
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4.0%

2.0%

—0.0%

-2.0%

-4.0%

-6.0%

-8.0%

-10.0%

Unterschied der mit PARTISN und MCNP berechneten radialen
Stableistungsverteilungen in einer 2X2-Anordnung von frischen
Uran-Brennelementen mit konstanten thermohydraulischen Pa-

rametern.
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Abb. 4-22:

——Channel 1 - MCNP
—Channel 2 - MCNP
——Channel 3 - MCNP
——Channel 1 - TORT-TD/ATHLET

——Channel 2 - TORT-TD/ATHLET
- Channel 3 - TORT-TD/ATHLET

50 100 150 200 250 300 350
height (cm)

Mit TORT-TD/ATHLET und MCNP berechnete axiale Spaltratenver-
teilungen in einer 2X2-Anordnung von frischen Uran-
Brennelementen mit ortsabhéngigen thermohydraulischen Para-

metern.
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Abb. 4-23:  Unterschied der mit TORT-TD/ATHLET und MCNP berechneten
radialen Stableistungsverteilungen in einer 2X2-Anordnung von
frischen Uran-Brennelementen mit ortsabhangigen thermohyd-

raulischen Parametern.
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Abb. 4-24:  Multiplikationsfaktoren fur die KRITZ-2-Anordnungen: Mit JEF-2.2

und JEFF-3.1 berechnete Werte im Vergleich zum Experiment.
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Abb. 4-25:  Unterschiede der mit JEF-2.2-Daten berechneten und der gemes-

senen radialen Spaltratenverteilung fur die KRITZ-2-

Anordnungen.
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Abb. 4-26: Unterschied der mit JEFF-3.1 und JEF-2.2 berechneten radialen
Spaltratenverteilungen fur die kritische Anordnung KRITZ-2:13
(heil3).

0.999 - .

B EXPERIMENT
OMCNP/JEFF-3.1
EMCNP/JEF-2.2

-e
o
©
©
o

\

710 7/0 subst. 7/0 subst. 7/0 subst. 7/1 711 713
basic state UOX 4/0 MOX2/2.7 MOX3/10.38 basic state -1 rod/quarter basic state

Abb. 4-27:  Multiplikationsfaktoren fur die VENUS-7-Anordnungen: Mit JEF-
2.2 und JEFF-3.1 berechnete Werte im Vergleich zum Experiment.
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Abb. 4-28:  Vergleich der mit JEF-2.2-Daten berechneten und der gemesse-

nen radialen Spaltratenverteilung fur die VENUS-7/1-Anordnung.
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Abb. 4-29: Unterschied der mit JEFF-3.1 und JEF-2.2 berechneten radialen

Stableistungsverteilungen fur die kritische Anordnung VENUS-
7/1.
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10%

Abb. 4-30: Unterschied der mit JEFF-3.1 und JEF-2.2 berechneten radialen
Brennelementleistungsverteilungen fur den unkontrollierten Zu-
stand des DWR-MOX/UQ,-Kerntransientenbenchmarks.

Abb. 4-31: Unterschied der mit JEFF-3.1 und JEF-2.2 berechneten radialen
Brennelementleistungsverteilungen fur den Volllast-
Betriebszustand des VVER-1000-Ganzkernbenchmarks.
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Abb. 4-32: Unterschied der mit JEFF-3.1 und JEF-2.2 berechneten radialen
Brennelementleistungsverteilungen fur den borfreien kontrollier-
ten Zustand des VVER-1000-Ganzkernbenchmarks.
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Abb. 5-1: DORT-TD-Ergebnisse zur Nachrechnung des TWIGL-Benchmarks

fur einen Reaktivitatssprung (rot) und eine Reaktivitatsrampe
(blau). Gezeigt sind die Ergebnisse von Diffusionsrechnung

(durchgangige Linien) und Transportrechnung (gestrichelte Li-

nien) im Vergleich zu den Referenzergebnissen (durch Symbole

gekennzeichnet)
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Abb. 5-2 DORT-TD-L8sung fur die verzégert Uberkritische Transiente des

TIMEX-TDA-Benchmarks. In der Grafik wird mit den Referenzl6-
sungen von TIMEX (blaue Symbole) und TDA (Time-Dependent
ANISN, rote Symbole) verglichen.
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Abb. 5-3 DORT-TD-L6sung fiur die prompt Uberkritische Transiente des

TIMEX-TDA-Benchmarks. In der Grafik wird mit den Referenzlo-
sungen von TIMEX (blaue Symbole) und TDA (Time-Dependent

ANISN, rote Symbole) verglichen.
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Abb. 5-4: DORT-TD-L8sung fur den sog. Dodds-Benchmark. In der Grafik

wird mit den Referenzlésungen von TRANZIT (siehe /ANL85/) ver-
glichen. Transport- und Diffusionslésung liegen praktisch aufei-
nander und sind daher in der Grafik durch eine einzelne Kurve

bertcksichtigt.
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Abb. 5-5: Schematische Darstellung des PBMR268-Kugelhaufenreaktors,

der als Basis fur die Untersuchungen in Abschnitt 5.4 dient.
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Abb.
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Active Core Region
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5-6:
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Axial Coordinate {cm}

Axiale Leistungsverteilung fir den PBMR268-Benchmark fur die
Konfigurationen ARO (durchgezogene Linien, alle Steuerstébe in
Betriebsposition) und ARI (gestrichelte Linien, alle Steuerstéabe
voll eingefahren). Gezeigt sind axiale Schnitte entlang der Innen-
kante (schwarz), AuRenkante (blau) und Zentrallinie (rot) der akti-

ven Zone.
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Abb. 5-7:

Die zu Abb. 5-6 korrespondierenden relativen Abweichungen zwi-

schen Diffusions- und Transporttheorie fur die Leistungsvertei-

lung des PBMR268-Benchmarks.
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Abb. 5-8: Vergleich der schnellen Flusse (0.1-10 MeV) fur unterschiedliche
axiale Positionen des PBMR268. Gezeigt sind die Flusse fur Dif-
fusions- und Transporttheorie (gestrichelte/durchgezogene Li-
nien) fur die Oberkante (rot), Unterkante (schwarz) und Mittelebe-
ne (blau) der aktiven Zone des Reaktors.
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Abb. 5-9:

Die unterschiedlichen Gitternetze, die fir die Kopplung DORT-TD
und THERMIX-DIREKT verwendet werden. In der linken Abbildung
sind die Uberlagerten Rechengitter der Neutronenkinetik und
Thermohydraulik dargestellt, in der mittleren Abbildung das
thermohydraulische Gitter mit dem sog. ,,RUckwirkungsgitter*,
auf dem flr jede Masche ein individueller Querschnittssatz er-
zeugt wird. Fur die Projektion der neutronenkinetischen Leis-
tungsverteilung auf die Thermohydraulik werden die Leistungs-
dichten des feinen Neutronenkinetik-Gitters auf den groben Ma-
schen des Leistungsdichte-Gitters (gelbe Maschen in der rechten

Abbildung) gemittelt.
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Abb. 5-10:

| | | |
AtDORT AtD ORT AtDORT AtDORT AtDORT

Das Prinzip der Zeitschrittweitensteuerung in DORT-TD/THERMIX-
DIREKT. Der ,,grof3e* Zeitschritt wird stets von THERMIX ermittel
(entweder aus vom Anwender vorgegebenen Zeitschritten oder
selbst-adaptiv im Code), DORT-TD wahlt dann wenn erforderlich
kleinere Unterzeitschritte. Die Synchronisation zwischen beiden
Codes und der notwendige Datenaustausch erfolgt jeweils nur zu

Anfang und Ende des ,,gro3en* Zeitschritts.
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Abb. 5-11:
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Verlauf der integralen Reaktorleistung fur den PBMR268-
Rechenfall ,,Simultanes Fehlfahren aller Steuerstabe®. Im Ver-
gleich sind die Ergebnisse von Diffusionstheorie (blau) und

Transporttheorie (rot, P3Sg) zu sehen.
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Verlauf der integralen Reaktorleistung fur den PBMR268-Storfall

~Auswurf aller Regelstéabe®. In der Grafik werden mehrere Trans-

portanséatze und Diffusionsapproximation miteinander verglichen.
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Abb. 5-13:  Die zu Abb. 5-12 korrespondierenden relativen Unterschiede zwi-
schen den verschiedenen Losungsansatzen. Der P;Sg-Rechenfall

wurde hier als ,,Quasi“-Referenz verwendet.
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Abb. 5-14:  Verlauf der integralen Reaktorleistung fur die PBMR268-

Transiente ,,Einbruch von kaltem Helium*; gezeigt ist die relative
Leistung fur Diffusions- (schwarz) und Transport- (P;S,)-L6sung.
AulRerdem ist in blau die relative Abweichung zwischen Trans-

port- und Diffusionsldsung gezeigt.
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Support
Structiire

Schematische Darstellung des PBMR400-Reaktordesigns. Diese

Anordnung ist die Grundlage fur die Definition des PBMR400-

Transient-Benchmarks.
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Abb. 5-16:  Die fiir die erste PBMR400-Benchmark-Ubung (nur Neutronik) be-

rechnete axiale Leistungsdichteverteilung (radial gemittelt). Ge-
zeigt sind die Ergebnisse von DORT-TD gemeinsam mit dem
Benchmark-Mittelwert sowie dem Maximum/Minimum-Band der

abweichenden Lésungen.
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Abb. 5-17:  Die fiir die erste PBMR400-Benchmark-Ubung (nur Neutronik) be-

rechnete radiale Leistungsdichteverteilung (axial gemittelt). Ge-

zeigt sind die Ergebnisse von DORT-TD gemeinsam mit dem

Benchmark-Mittelwert sowie dem Maximum/Minimum-Band der

abweichenden Lésungen.
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Gezeigt sind die Ergebnisse von DORT-TD (Diffusion und Trans-
port) gemeinsam mit dem Benchmark-Mittelwert sowie dem Ma-

ximum/Minimum-Band der abweichenden Losungen.
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tungsdichteverlauf fur die gekoppelte Ubung (axial gemittelt). Ge-
zeigt sind die Ergebnisse von DORT-TD (Diffusion und Transport)
gemeinsam mit dem Benchmark-Mittelwert sowie dem Maxi-

mum/Minimum-Band der abweichenden L6sungen.
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Anhang A: Verdffentlichungen im Rahmen von RS1160

In diesem Anhang sind die Veroffentlichungen aufgelistet, die im Rahmen von RS1160

durch die GRS angefertigt wurden. Im Einzelnen sind dies:

/LANOG6/

/LANO7/

/LANOS8/

/LANO8b/

/PAUOS/

ISEU06/

ISEUO08a/

S. Langenbuch, A. Seubert, W. Zwermann, “Solution of the stationary state
of the PWR MOX/UQO, Core Transient Benchmark”, Jahrestagung Kern-
technik, Aachen, 2006.

S. Langenbuch, A. Seubert, W. Zwermann, "High Accuracy Large Scale
Monte Carlo and Deterministic Transport Calculations for Critical Systems*,
Joint Intl. Topical Meeting on Mathematics & Computation and Supercom-

puting in Nuclear Applications, Monterey, USA, April 2007.

S. Langenbuch, A. Pautz, W. Zwermann, W. Bernnat, M. Mattes, " Effect of
Nuclear Data on Core Calculations”, UAM-2 Workshop, Garching, Mai
2008.

S. Langenbuch, A. Pautz, A. Seubert, K. Velkov, K. lvanov, ,International
Activities of Development and Validation of Coupled Codes and their Signi-
ficances for Realistic Accident Analyses”, Jahrestagung Kerntechnik, Ham-
burg, 2008.

A. Pautz, B. Tyobeka, K. lvanov: ,Application of Time-Dependent Transport
Theory for High Temperature Reactors of Pebble Bed Type*, Physor 2008,
Interlaken, Schweiz, September 14-19, (2008).

A. Seubert, S. Langenbuch, W. Zwermann, "Solution of the Stationary State
of the PWR MOX/UO, Core Transient Benchmark”, PHYSOR 2006, Van-

couver, Canada, September 2006.

A. Seubert, S. Langenbuch, K. Velkov, W. Zwermann, "Deterministic and
Monte Carlo Transport Models with Thermal-Hydraulic Feedback®, Jah-

restagung Kerntechnik, Hamburg, 2008.
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/ISEUO8b/

IZWEOQ7/

IZWEO08/

IZWEO08b/

A. Seubert, K. Velkov, S. Langenbuch,, "The time-dependent 3D discrete
ordinates code TORT-TD with thermal-hydraulic feedback by ATHLET
models “, Physor 2008, Interlaken, Schweiz, September 14-19, (2008).

W. Zwermann, S. Langenbuch, ,Monte Carlo Calculations with Nuclear
Point Data Based on JEF-2.2 and JEFF-3.1 for the VENUS-7 Ciritical
Benchmarks®, Int. Conf. Nuclear Data for Science and Technology, Nice,
France, 22-27 April, 2007.

W. Zwermann, S. Langenbuch, A. Alander, P. Magat, W. Timm, "Compa-
rison of Modern Lattice Codes, MCNP and Other Transport Codes for the
VENUS-1 and VENUS-2 Cores®, Jahrestagung Kerntechnik, Hamburg,
2008.

W. Zwermann, S. Langenbuch, Byung-Chan Na, Enrico Sartori, U. Weh-

mann, ,Summary of Results fort he VENUS-7 Benchmark®, Physor 2008,
Interlaken, Schweiz, September 14-19, (2008).
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