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Kurzfassung

Der vorliegende Bericht dokumentiert den Abschluss der Arbeiten im F&E-Vorhaben
RS1183 ,Fortschrittiche Rechenmethoden zum Kernverhalten bei Reaktivitatsstorfal-
len“. Diese Arbeiten widmeten sich der Entwicklung, Validierung und Anwendung fort-
schritticher Rechenmethoden zur Simulation von Transienten- und Storfallablaufen,
die neben dem Verhalten der Gesamtanlage insbesondere das reaktorphysikalische,
thermohydraulische und thermomechanische Verhalten des Reaktorkerns detailliert
abbilden. Das uUbergeordnete Ziel des Projekts war die Bereitstellung einer modernen
nuklearen Rechenkette, die neben fortgeschrittenen transporttheoretischen Werkzeu-
gen zur gekoppelten 3D-Ganzkernanalyse auch geeignete Codes zur Multigruppen-
Wirkungsquerschnitterzeugung sowie Monte-Carlo-Modelle zur Verifikation der nuklea-
ren Basisdaten und der einzelnen Berechnungsschritte umfasst. Diese Rechenkette
sollte in erster Linie fur Leichtwasserreaktoren, dartiber hinaus aber auch fur innovative
Reaktorkonzepte einsetzbar sein und musste daher entsprechend umfassend an
Benchmarks und kritischen Experimenten validiert werden. SchlieR3lich sollten geeig-
nete Verfahren zur Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse evaluiert und eingesetzt
werden, um die methodischen und datenbezogenen Unsicherheiten zu quantifizieren

und deren Propagation durch die Rechenkette systematisch zu untersuchen.



Abstract

The document at hand serves as the final report for the reactor safety research project
RS1183 “Advanced Computational Methods for the Assessment of Reactor Core Be-
havior During Reactivity-Initiated Accidents”. The work performed in the framework of
this project was dedicated to the development, validation and application of advanced
computational methods for the simulation of transients and accidents of nuclear instal-
lations. These simulation tools describe in particular the behavior of the reactor core
(with respect to neutronics, thermal-hydraulics and thermal mechanics) at a very high
level of detail. The overall goal of this project was the deployment of a modern nuclear
computational chain which provides, besides advanced 3D tools for coupled neutron-
ics/thermal-hydraulics full core calculations, also appropriate tools for the generation of
multi-group cross sections and Monte Carlo models for the verification of the individual
calculational steps. This computational chain shall primarily be deployed for light water
reactors (LWR), but should beyond that also be applicable for innovative reactor con-
cepts. Thus, validation on computational benchmarks and critical experiments was of
paramount importance. Finally, appropriate methods for uncertainty and sensitivity
analysis were to be integrated into the computational framework, in order to assess
and quantify the uncertainties due to insufficient knowledge of data, as well as due to
methodological aspects.
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1 Einleitung: ,,RS1183: Fortschrittliche Rechenmethoden
zum Kernverhalten bei Reaktivitatsstorfallen®

Die Entwicklung fortgeschrittener Neutronentransportverfahren sowie die Bereitstellung
einer konsolidierten nuklearen Rechenkette mit integrierter Unsicherheits- und Sensiti-
vitdtsanalyse waren Hauptgegenstand des Reaktorsicherheitsforschungsvorhabens
RS1183 der GRS. Der vorliegende Bericht dokumentiert den erreichten Stand der Ar-
beiten zum Abschluss des Projektes nach drei Jahren und zwei Monaten Projektlauf-

zeit.

Die Forschungs- und Entwicklungsvorhaben der GRS widmen sich der Entwicklung,
Validierung und Anwendung fortschritticher Rechenmethoden zur Simulation von
Transienten- und Storfallablaufen, die neben dem Verhalten der Gesamtanlage insbe-
sondere das reaktorphysikalische, thermohydraulische und thermomechanische Ver-
halten des Reaktorkerns detailliert abbilden. Der Modellumfang solcher gekoppelter
Simulationscodes, wie sie standardméaRig im industriellen Umfeld oder Genehmigungs-
bzw. Aufsichtsverfahren eingesetzt werden, umfasst tblicherweise eine diffusionstheo-
retische Beschreibung der neutronenphysikalischen Prozesse sowie eine auf der Lo-
sung der Erhaltungsgleichungen fir Masse, Energie und Impuls basierende Berech-

nung der ein- und mehrphasigen Kihimittelzustande.

Die primér fur Leichtwasserreaktoren (LWR) entwickelten nodalen Grobgitter-Diffusi-
onsverfahren mit wenigen (meist sogar nur zwei) Energiegruppen erweisen sich aller-
dings aufgrund der fortlaufenden Optimierung der Beladestrategien und immer hetero-
generer Kernbeladungen als zunehmend unzureichend fir die Berechnung lokaler, si-
cherheitstechnisch relevanter Parameter. So ist fur die Bewertung von LWR-
Reaktivitatsstorfallen eine genaue Kenntnis der stabweisen Leistungsverteilung und
des minimalen DNB-Verhéltnisses notwendig, um verlassliche Aussagen zu Sicher-
heitsmargen, Brennstabintegritat und Kernkuhlbarkeit machen zu kdnnen. Die traditio-
nellen Verfahren zur Stableistungsrekonstruktion aus nodalen Grobgitterwerten werden
daher in naher Zukunft durch sog. 3D-Ganzkern-Analysen auf ,Pin-by-Pin“-Basis abge-
I6st werden, wie es bei verschiedenen Brennelement- und Anlagenherstellern bereits
angekindigt wurde oder sogar schon der Fall ist. Allerdings werden solche Verfahren
auch weiterhin vornehmlich auf der Diffusionsapproximation oder stark vereinfachten

Neutronentransportansatzen wie z. B. SP; beruhen.



Um ein ,State-of-the-Art“-Rechenmodell mit Referenzcharakter bereitstellen zu kénnen,
entwickelt die GRS die zeitabhangigen Multigruppen-Neutronentransportcodes DORT-
TD und TORT-TD in der Kopplung mit verschiedenen Thermohydraulikcodes, z. B.
dem GRS-Systemcode ATHLET. Diese Neutronentransportcodes implementieren die
sog. Sy-Methode (,Diskrete Ordinaten®), die im Gegensatz zu Diffusions- und verein-
fachten Transportansitzen ohne weitere Approximationen zur Neutronentran-
sportgleichung auskommt und damit Gber LWR-Stabgitter hinaus praktisch universell
einsetzbar ist. So konnen mit der Diskrete-Ordinaten-Methode auch groRRere Void- oder
Absorberregionen zwanglos beschrieben werden, die einer Behandlung mit Diffusions-
oder SP\-Methoden nur schwer zugénglich sind. Darlber hinaus verflugt die Sy-
Methode Uber das Potential, extrem schnelle neutronenphysikalische Prozesse mit
Wellenausbreitungscharakter zu erfassen, die in der herkdbmmlichen Diffusionsappro-
ximation tUberhaupt nicht beriicksichtigt werden kénnen. Somit steht die Sy-Methode fir
innovative Reaktorkonzepte (z. B. fir Hochtemperaturreaktoren oder beschleunigerge-
triebene Anordnungen) praktisch uneingeschrankt auch dort zur Verfigung, wo traditi-
onelle Verfahren versagen oder zumindest durch Referenzmodelle intensiv verifiziert

werden mussen.

Die mit den deterministischen Transportcodes DORT-TD und TORT-TD erreichbare
hohe Vorhersagegenauigkeit ist durch die Teilnahme an verschiedenen internationalen
Benchmarks sowie durch Vergleiche mit Ganzkern-Monte-Carlo-Rechnungen in
RS1183 und dem Vorgangervorhaben RS1160 hinreichend demonstriert worden. Al-
lerdings wird die Qualitat der Rechenergebnisse nicht allein durch die Gite der 3D-
Transportrechnung bestimmt, sondern auch durch die in der nuklearen Rechenkette
vorgelagerten Rechenschritte zur Wirkungsquerschnittserzeugung und die zugrunde
liegenden Basisdatenbibliotheken (z. B. JEFF3.1, ENDF/B-VII). Tatsachlich hat sich bei
den Arbeiten in RS1160 und verstarkt in RS1183 herausgestellt, dass der Ubergang zu
einer kompletten 3D-,Pin-by-Pin“-Analyse nur dann sinnvoll und zielfiihrend ist, wenn
die Rechenprogramme zur Erzeugung von stabweisen ,Pin-by-Pin“-Wirkungs-
guerschnitten einen ahnlich hohen Entwicklungs- und Validierungsstatus erreichen wie
jene Spektralcodes, die derzeit die Wirkungsquerschnitte fir nodale Anwendungen ge-
nerieren. Insofern ist es unabdingbar, dass die Fortschritte bei den 3D-Ganzkern-
rechnungen durch entsprechend erweiterte Querschnittserzeugungsverfahren vervoll-
standigt werden, um den gewiinschten Genauigkeitsgewinn voll ausschépfen zu kon-
nen. In den in RS1183 durchgeflhrten Arbeiten kommt daher einer geschlossenen,

konsistenten nuklearen Rechenkette eine zentrale Bedeutung zu.



Eine stabweise neutronenphysikalische Beschreibung muss durch ein &hnlich detail-
liertes thermohydraulisches Modell des Reaktorkerns erganzt werden. Mit den Arbeiten
zu COBRA-TF schlief3t sich die GRS internationalen Trends an, die verstarkt in Rich-
tung sog. Unterkanalmodelle mit Queraustauschmodellierung und auf den Einsatz von
~Computational Fluid Dynamics“ (CFD) weisen. Eine verbesserte Modellierung mehr-
dimensionaler Effekte ist insbesondere in Storfallsituationen relevant, wo z. B. auch in
Druckwasserreaktoren Voidbildung in hoch belasteten Kanalen auftreten kann. Hier
sind im Rahmen des aktuellen Vorhabens RS1183 bereits wesentliche Verbesserun-
gen durch die Kopplung des 3D-Kernmodells an héherwertige thermohydraulische Ver-

fahren (sowohl mit Unterkanal- als auch mit CFD-Verfahren) erreicht worden.

Neben den deterministischen Neutronentransportverfahren kommt den stochastischen
Transportansatzen, also den sog. Monte-Carlo-Methoden, immer starkere Bedeutung
zu. lhr wesentlicher Vorteil liegt zum einen in der fast uneingeschrankten geometri-
schen Flexibilitdt, zum anderen in der Verwendung einer kontinuierlichen Energieskala,
in der die Wirkungsqguerschnitte als Punktdaten vorliegen. Damit sind sie den determi-
nistischen Sy-Neutronentransportcodes tberlegen, die immer auf den Zwischenschritt
der Erzeugung problemabhéangiger Querschnittsbibliotheken in Energiegruppenstruktur
angewiesen sind. Monte-Carlo-Rechenprogramme wie der Code MCNP, der sich als
de-facto-Standard etabliert hat, sind daher als Referenzrechenmodelle anzusehen, die
wesentlich zur Verifizierung deterministischer Verfahren beitragen kdnnen. Allerdings
ist ihr Einsatz sehr rechenzeitaufwandig und auf3erdem derzeit auf stationdre Be-
rechnungen beschréankt; Transienten- und Storfallanalysen werden auf lange Sicht eine

Domane der deterministischen Rechenverfahren bleiben.

Die GRS verfolgt aus diesem Grund in der Reaktorphysik eine zweigleisige Strategie,
die die beiden komplementéaren Losungsanséatze fur die Neutronentransportgleichung
gleichermal3en  berlcksichtigt. Die korrekte Erzeugung von Multigruppen-
Querschnittsbibliotheken und die Absicherung des stationdren Ausgangszustandes de-
terministischer Rechnungen kann somit jederzeit durch ein entsprechendes Monte-
Carlo-Modell verifiziert werden. Im Rahmen des Vorhabens wurde auch die Bertick-
sichtigung thermohydraulischer Rickwirkungen in MCNP implementiert, wodurch die

Modellierung von 3D-LWR-Stabgittern in Leistungszustéanden méglich wird.

Die GRS beteiligt sich intensiv an Aktivitdten zur Unsicherheits- und Sensi-
tivitatsanalyse, die international zusehends an Bedeutung gewinnen und mittelfristig

auch in die Genehmigungspraxis einflieRen werden. Zweck solcher Analysen ist die



Quantifizierung des Einflusses von Unsicherheiten z. B. in den nuklearen Basisdaten
oder FertigungsgroRen auf die Ergebnisse von Kernauslegungsrechnungen oder Stor-
fallanalysen. Eine besondere Herausforderung besteht darin, die Propagation solcher
Unsicherheiten durch die mehrstufige nukleare Rechenkette korrekt nachzuvollziehen.
Mit den GRS-Werkzeugen SUSA und XSUSA hat die GRS derzeit eine Vorreiterrolle
bei der Quantifizierung von Unsicherheiten in reaktorphysikalischen Rechenmodellen

eingenommen.

Eine deutliche Steigerung der Vorhersagegenauigkeit in Storfallanalysen kann nach
Ansicht der GRS nur durch eine enge Verzahnung aller oben angefiihrten Aktivitaten
erreicht werden. Im Vorhaben RS1183 wurden daher die notwendigen Weiterentwick-
lungen der deterministischen und stochastischen Rechenverfahren zur 3D-Ganzkern-
analyse ebenso durchgeflhrt wie die Erzeugung konsistenter Querschnittsdaten fur
raumlich hochaufgeltdste Gitter und die Kopplung neutronenphysikalischer Verfahren
mit geeigneten thermohydraulischen Unterkanal-Programmen. Die verbleibenden me-
thodischen oder Datenunsicherheiten in der nuklearen Rechenkette kdnnen nun durch
geeignete Verfahren systematisch quantifiziert werden. Schlie3lich wurden die univer-
selle Anwendbarkeit und das erhebliche Potential von Neutronentransportverfahren
auch an innovativen Reaktorkonzepten wie unterkritischen Anordnungen und Hoch-

temperaturreaktoren demonstriert.

Kapitel 2 umreif3t nochmals in etwas mehr Detail die Aufgabenstellung und Zielsetzung
des Vorhabens RS1183. In Kapitel 3 werden die Projektstruktur, die wissenschaftliche
Ausgangssituation und der Stand von Wissenschaft und Technik sowie die wichtigsten
Partner in der Zusammenarbeit dargestellt. Die Kapitel 4, 5, 6 und 7 dokumentieren in
kompakter Form die zu den jeweiligen Arbeitspaketen bzw. den untergeordneten Ar-
beitspunkten durchgefiinrten Arbeiten. Aus dem Projekt RS1183 hat sich eine grof3e
Anzahl von Ver6ffentlichungen in Konferenzbeitragen und wissenschaftlichen Journa-
len ergeben, die im Kapitel zu Ergebnissen und Verwertungsplan (Kapitel 8) aufgelistet
sind.



2 Aufgabenstellung und Zielsetzung

Eine der wesentlichen Aufgabenstellungen der GRS in der Reaktorsicherheitsfor-
schung ist die Bereitstellung einer modernen nuklearen Rechenkette, die neben fortge-
schrittenen transporttheoretischen Werkzeugen zur gekoppelten 3D-Ganzkernanalyse
auch geeignete Codes zur Multigruppen-Wirkungsquerschnitterzeugung sowie Monte-
Carlo-Modelle zur Verifikation der nuklearen Basisdaten und der einzelnen Berech-
nungsschritte umfasst. Diese Rechenkette sollte in erster Linie flr Leichtwasserreakto-
ren, dartber hinaus aber auch fir innovative Reaktorkonzepte einsetzbar sein und
muss daher entsprechend umfassend an Benchmarks und kritischen Experimenten va-
lidiert werden. Schliel3lich sollten geeignete Verfahren zur Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalyse zum Einsatz kommen, um die methodischen und datenbezogenen Unsi-
cherheiten zu quantifizieren und deren Propagation durch die Rechenkette systema-
tisch zu untersuchen. Aus dieser allgemeinen Formulierung der Aufgabenstellung
ergaben sich die in den folgenden Unterabschnitten ausgefiihrten Projektziele fur das
Vorhaben RS1183 ,Fortschrittiche Rechenmethoden zum Kernverhalten bei Reaktivi-

tatsstorfallen”.

2.1 Weiterentwicklung der zeitabhangigen Neutronentransportprogramme
DORT/TORT-TD in 2D- und 3D-Geometrie

Eines der wichtigsten Ziele von RS1183 war die Weiterentwicklung der Neutronen-
transportprogramme DORT-TD und TORT-TD durch geeignete Vereinfachungen wie
eine Zerlegung des rdumlichen Gebietes (,Domain Decomposition“) mit adaptiver Git-
tereinteilung oder der Kombination von homogenisierten und fein aufgeldsten Teilbe-
reichen mit L6ésung der Transportmodelle (,Embedded Calculations®). Solche Lésungs-
ansatze wirden dann problemangepasst eine wesentliche Beschleunigung der Be-
rechnung mit Erhaltung der Genauigkeit fur die sicherheitstechnisch relevanten Para-
meter wie die maximale Brennstableistung oder den minimalen Abstand zu kritischen
Siedezustanden erlauben. Die Vereinfachungen der Modellierung waren als Alternati-
ven bzw. zusatzliche Option zur Standardrechnung mit einer vollstédndigen brennstab-
weisen Neutronentransportmodellierung des gesamten Reaktorkerns vorgesehen.
Durch diese erweiterten Modellanséatze sollte eine wesentliche Beschleunigung der 3D-
Ganzkernrechnungen erreicht werden. Fir die Neutronentransportrechnungen fir
brennstabweise oder homogenisierte Modellierung sollten zudem konsistente Wir-

kungsquerschnittsdaten mit geeigneten Spektralcodes bereitgestellt werden. Des Wei-



teren sollte die thermohydraulische Modellierung zuséatzlich zum ATHLET-Modell durch
ein Unterkanalmodell erweitert werden, um die neutronenphysikalische und thermohyd-

raulische Modellierung zu harmonisieren.

Um Einschrankungen in der Lésung der Neutronentransportgleichungen durch die
Vorgabe regularer Gittereinteilungen aufzuheben, sollten auf3erdem verschiedene
Transportansatze ausgewertet werden, die geeignet waren, raumlich heterogene
Strukturen durch flexible und unstrukturierte Gittereinteilungen zu beschreiben. Dabei
sollten weitgehend aus der Literatur und aktuellen internationalen Forschungsaktivita-

ten bekannte Methoden eingesetzt werden.

2.2 Anwendungsfalle fur die deterministischen Neutronentransportpro-
gramme DORT-TD und TORT-TD

Das Programmsystem TORT-TD und das gekoppelte Programmsystem TORT-
TD/ATHLET bzw. TORT-TD/COBRA-TF sollten durch Nachrechnung von Benchmarks
und anderen zu definierenden 3D-Kernanordnungen fir Storfallberechnungen qualifi-
ziert werden. Die Anwendungsfalle bezogen sich einerseits auf LWR-Probleme, ande-
rerseits sollten auch die in RS1160 begonnenen Aktivitdten im Bereich HTR-
Anwendungen fortgesetzt werden. Dartber hinaus soltel der Einsatz fiir unterkritische
Systeme erprobt werden. Zu diesen Zwecken war es von Anbeginn des Vorhabens
vorgesehen, dass die GRS eng mit anderen wissenschaftlichen Institutionen, z. B. im

Rahmen des Kompetenzverbundes Kerntechnik zusammenarbeiten wirde.

2.3 Einsatz des Monte Carlo Programms MCNP fiir Kernberechnungen

Daruber hinaus war fur das beantragte Vorhaben die Implementierung der neuesten
Basisdatenbibliotheken in die nukleare Rechenkette der GRS geplant, wie z. B. die an-
gekindigte JEFF-3.1.1-Version und das aktuellste Release von ENDF/B-VII. Zudem
sollte die Bereitstellung von Punkt- und Mehrgruppendatenbibliotheken an der GRS
durch Einbeziehung des Querschnittsprozessierungssystems NJOYvervollstandigt
werden. Fir die Durchfiihrung umfangreicher 3D-Ganzkernanalysen mit Monte-Carlo-
Methoden war es vorgesehen, Verfahren zur Konvergenzverbesserung zu implemen-
tieren, um eine substantielle Beschleunigung fur grof3e Kernanordnungen zu erreichen.
Die neuen nuklearen Datenbibliotheken sollten weiterhin durch Nachrechnung Kkriti-

scher Experimente und Kernanordnungen qualifiziert werden. Auferdem sollten Monte



Carlo Berechnungen mit MCNP zur Uberprufung und Verifikation der Mo-
dellentwicklungen fir DORT-TD und TORT-TD dienen.

2.4 Methoden zur Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Im Rahmen des Projektvorhabens RS1183 war insbesondere eine Beteiligung an den
internationalen Aktivitaten zur Behandlung der Unsicherheitsanalyse von Modellen
(UAM) fur die nuklearen Berechnungsverfahren eingeplant. Es sollten Methoden zur
systematischen Behandlung von Unsicherheiten evaluiert und ggf. auch entwickelt
werden; zu Projektstart bot sich somit der Einsatz des GRS-Programmpakets SUSA
auch fur die Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen von nuklearen Daten an. Daruber
hinaus war ein erheblicher Erfahrungsaustausch mit internationalen Arbeitsgruppen auf
diesem wichtigen Arbeitsgebiet zur Qualitatssicherung nuklearer Berechnungen vorge-

sehen.



3

Planung und Ablauf des Vorhabens

Aus den o. g. Zielsetzungen und Aufgabenstellungen wurde die folgende grobe Pro-

jektstruktur fir RS1183 mit insgesamt vier umfangreichen Arbeitspaketen abgeleitet:

Arbeitspaket 1: Weiterentwicklung der von der GRS bereitgestellten gekoppel-
ten Rechencodes TORT-TD/ATHLET hinsichtlich der Optimierung der Rechen-
zeiten, der Generierung konsistenter ,Pin-by-Pin“-Wirkungsquerschnitte und
Kopplung eines geeigneten thermohydraulischen Unterkanalmodells fir die

stabweise Beschreibung von Leichtwasserreaktorkernen.

Arbeitspaket 2: Validierung der zeitabhangigen deterministischen Transport-
modelle in DORT-TD und TORT-TD anhand geeigneter Experimente und
Benchmarks, z. B. dem OECD/-NEA-Benchmark MOX-UO,-LWR-Benchmark
und dem PBMR400-Transient Benchmark zum  Hochtemperatur-
Kugelhaufenreaktor. Dariiber hinaus ist die Nachrechnung des unterkritischen

Experiments YALINA vorgesehen.

Arbeitspaket 3: Erstellung nuklearer Basisbibliotheken mit Punkt- und Mul-
tigruppendaten mit Hilfe des Codes NJOY zur Querschnittsbehandlung und
Qualifizierung der nuklearen Daten anhand von umfangreichen Monte-Carlo-
(MCNP-) und deterministischen Rechnungen fiur kritische Experimente,
Benchmarks und 3D-Ganzkerne. Verifikation der stationaren Ausgangszustan-
de der deterministischen Transportmodelle mit MCNP als Referenzcode. Er-
weiterung und Beschleunigung der thermohydraulisch gekoppelten Monte-
Carlo-Modelle, insbesondere hinsichtlich hochaufgeloster 3D-Ganzkernrech-

nungen.

Arbeitspaket 4: Quantifizierung der methodischen Unsicherheiten und der Un-
sicherheiten in den nuklearen Basisdaten unter Zuhilfenahme geeigneter Werk-
zeuge zur Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse. Teilnahme an entsprechen-

den internationalen Benchmark-Aktivitaten.



8.3 Zeitplan

Arbeitspakete 2008 2009 2010 2011

Arbeitspaket 1 Z

Arbeitspunkt 1.1

Arbeitspunkt 1.2

Arbeitspunkt 1.3

Arbeitspunkt 1.4

Arbeitspaket 2 F4

Arbeitspunkt 2.1

Arbeitspunkt 2 2

Arbeitspunkt 2.3

Arbeitspaket 3 z

Arbeitspunkt 3.1

Arbeitspunkt 3.2

Arbeitspunkt 3.3

Arbeitspunkt 3.4

Arbeitspaket 4 Z

Arbeitspunkt 4.1

Arbeitspunkt 4.2

Erstellung des Abschlussberichtes A

P = Projektgesprich A = A-Bericht oder Abschlussbericht § = Sonstiges Z = Zwischenbericht

Abb. 3-1: Projektablaufplan des RS-Forschungsprojekts RS1183

Diese Arbeitspakete unterteilen sich dann wie folgt weiter in die folgenden Arbeits-

punkte:

AP 1.1:

Adaptive Modellierung mit homogenen und heterogenen Kernbereichen

AP 1.2:

Erzeugung konsistenter Multigruppen-Wirkungsquerschnitte fir Neutronen-
transportrechnungen

AP 1.3:

Kopplung des Neutronentransportcodes TORT-TD mit einem thermohydrauli-
schen Unterkanalmodell

AP 1.4:

Auswertung von Ansétzen zur Behandlung mit unstrukturierten Gittern

AP 2.1:

LWR — Testfélle

AP 2.2:

PBMR — Testfall

AP 2.3:

Testfall fir eine unterkritische Anordnung



e AP3.L
Bereitstellung von NJOY zur Erstellung von Punktdaten und Mehr-
gruppendaten

e AP3.2:
Uberpriifung der neuen Datenbibliotheken durch Nachrechnung kritischer Ex-
perimente und von Kernanordnungen

e AP3.3:
Methodenentwicklung zur Beschleunigung der Monte Carlo Berechnungen fir
grol3e Kernanordnungen

e AP3.4:
Volle Integration der thermohydraulischen Ruckwirkungen in MCNP Berech-
nungen

e APA4.1:
Einsatz von Methoden zur Unsicherheitsanalyse fiir Zell-Spektralrechnungen
und Brennelementrechnungen

e APA4.2:
Einsatz von Methoden zur Unsicherheitsanalyse fir

Kerntransienten

Das Projekt war auf eine Dauer von drei Jahre ausgelegt; diese wurde in etwa einge-
halten. Auch dem Projektablaufplan, wie in Abbildung 3-1 dargestellt, wurde im We-
sentlichen beibehalten, es kam zu keinen nennenswerten Verzégerungen oder Ande-

rungen des Projektinhalts bzw. der Projektziele.

Im folgenden Abschnitt wird die Ausgangssituation bei Beginn des Projekts RS1183 im
August 2008 kurz dargelegt. Die in den einzelnenn Arbeitspakten durchgeflihrten Ar-
beiten und erreichten Ziele (untergliedert in die o. g. Arbeitspunkte) werden dann um-

fassend in den Kapiteln 4 bis 7 erlautert.

3.1 Ausgangssituation und Stand von Wissenschaft und Technik bei

Beginn des Vorhabens

Mit den Neutronentransportcodes DORT-TD und TORT-TD hat die GRS nach Ab-
schluss des RS-Vorhabens RS1160 ein umfangreiches Rechenprogrammsystem zur
Verfigung gestellt, mit dem neutronenkinetische Vorgange im Reaktorkern physika-

lisch wesentlich exakter modelliert werden kdnnen als es mit den traditionellen nodalen
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Grobgitterverfahren in Diffusionsndherung bis dahin mdglich war. Aus der Kopplung
von DORT/TORT-TD mit Thermofluiddynamikcodes, z. B. dem Systemcode ATHLET,
resultierte so ein gekoppeltes Programmsystem, das einerseits den gestiegenen An-
spruchen an die Stérfallberechnung von Leichtwasserreaktoren gerecht wurde, dartiber
hinaus aber auch fir Storfall- und Transientenanalysen von zukinftigen und innovati-

ven Reaktorkonzepten eingesetzt werden konnte.

Die GRS-Entwicklungen DORT-TD/TORT-TD sind zeitabhangige Erweiterungen der
stationdren Neutronentransportcodes DORT und TORT, die ursprunglich an den Oak
Ridge National Laboratories (ORNL) entwickelt wurden. Durch ihre weite internationale
Verbreitung gehdéren DORT und TORT zu den am umfassendsten validierten Pro-
grammen fir stationare Kritikalitatsberechnungen thermischer und schneller Systeme;
dartber hinaus definieren sie den de-facto Standard im Bereich von Abschirm- und

Fluenzberechnungen mit deterministischen Codes.

DORT/TORT-TD verwenden die sog. Sy- (Diskrete Ordinaten)-Methode, die sich ge-
genuber anderen Transportverfahren durch die hohe numerische Genauigkeit aus-
zeichnet, was letztlich eine Konsequenz der expliziten Diskretisierung der Winkelvari-
ablen ist. Dadurch kénnen auch stark anisotrope Situationen, wie sie z. B. in der Um-
gebung von Absorberregionen oder bei gevoideten Zustanden auftreten, hinreichend
genau erfasst werden. Auf3erdem bieten die Rechenprogramme volle Flexibilitat bei
der Wahl der Energiegruppenstruktur (Multigruppen-Fahigkeit) und der Streuordnung
(Pn-Ordnung). Deshalb kénnen mit DORT und TORT die Gultigkeit bzw. die Schwa-
chen nodaler Diffusionsansatze mit tGblicherweise nur wenigen Energiegruppen umfas-

send bewertet werden.

Die zeitabhangige Erweiterung von TORT in 3D-Geometrie wurde bereits im Vorgan-
gervorhaben zu RS1183, dem Vorhaben RS1160 durch eine voll implizite Diskretisie-
rung der Zeitvariablen erreicht, wodurch die unbedingte Stabilitdit des Schemas ge-
wahrleistet werden konnte. Diese Eigenschaft gestattete zudem eine robuste Kopplung
an thermohydraulische Rechencodes. Die zeitabh&ngigen Gleichungen inklusive der
Dynamik der verzdogerten Neutronen wurden mit maximaler Flexibilitat implementiert,
so dass z. B. eine explizite ortsabhangige Angabe verzégerter Neutronenspektren, der
Precursor-Zerfallskonstanten und Precursor-Anteile sowie der Neutronengeschwindig-
keiten maoglich ist. Fur die Transientenanalyse unerlassliche Eigenschaften wie Steuer-
stab-Fahrprogramme, Xenondynamik und Nachzerfallswarmeberechnung wurden in
DORT-TD und TORT-TD ebenfalls bertcksichtigt.
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Eines der potentiellen Haupteinsatzgebiete von Neutronentransportcodes ist die 3D-
Analyse von Leichtwasser-Reaktorkernen mit erhéhtem raumlichem Detail bis hin zur
expliziten Modellierung der einzelnen Brennstabzelle. Von diesen sog. ,Pin-by-Pin“-
Rechenprogrammen verspricht man sich einen erheblichen Genauigkeitsgewinn bei
der Bestimmung lokaler GroRen (Stableistungen, minimaler Abstand zu DNB etc.) ge-
geniber den heute tblichen Grobgitter-Diffusionsverfahren mit anschlieender Rekon-
struktion der Stableistungen. Der Einsatz von Neutronentransportverfahren ist bei einer
solch detaillierten Auflésung notwendig, da die Diffusionsapproximation bei expliziter

Modellierung von Steuerstaben und gevoideten Unterkanalen ihre Giltigkeit verliert.

Die hohere Flexibilitat und die verbesserte Vorhersagegenauigkeit solcher ,Pin-by-Pin*-
Transportmethoden erfordern allerdings einen erheblichen zusatzlichen Rechenauf-
wand, der sowohl von der stark ansteigenden Anzahl rdumlicher Maschen (u. U. in 3D
mehrere Millionen gegenliber einigen Zehntausend bei den Ublichen Grobgitterverfah-
ren) als auch von den deutlich aufwandigeren Lésungsalgorithmen fir die Neutronen-
transportgleichung herrtihrt. Wahrend mit den Transportmethoden eine stationére 3D-
Ganzkernrechnung fir einen typischen LWR-Kern bereits heute mit wenn auch erheb-
lichem Aufwand mdglich ist, stellt die zeitabhangige Berechnung mit u. U. mehreren
tausend Zeitschritten in 3D-Geometrie eine Herausforderung an die derzeit verfigba-
ren Rechnerkapazitaten dar und erfordert den Einsatz massiv paralleler Systeme oder
die Entwicklung von geeigneten methodischen Vereinfachungen, die die gewilinschte
Genauigkeit erhalten.

Um das Potential des Einsatzes von Transportmethoden voll auszuschdpfen, missen
auch die nuklearen Daten in Form von Multigruppen-Querschnitten entsprechend ho-
hen Qualitdtsanforderungen geniigen. Wahrend die Erstellung nodaler Wirkungsquer-
schnittsdaten durch vollstandige Homogenisierung der heterogenen Struktur eines
Brennelements in modernen Spektralcodes weitgehend standardisiert ist, besteht bei
der Bereitstellung von Pinzell-Daten, bei denen nur tber die einzelne Stabzelle homo-
genisiert wird, vergleichsweise wenig Erfahrung. An der GRS durchgefiihrte Analysen
zeigten, dass eine einfache flussvolumetrische Wichtung wie bei der Brennelement-
Homogenisierung bereits zu deutlichen Fehlern fur die Berechnung individueller Stab-
leistungen flhrte. Bereits dadurch wirde aber der gewiinschte Genauigkeitsgewinn

durch den Einsatz der Transportmethoden in Frage gestellt werden.

Angesichts der zunehmend komplexeren Reaktorkernauslegung mit steigender Anrei-

cherung, erhéhtem Abbrand und Einsatz von MOX-Brennstoffen und abbrennbaren
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Giften gewinnen zudem sog. ,Nachbarschaftseffekte” immer mehr an Bedeutung. Sie
bewirken signifikante Anderungen des Neutronenspektrums am Ubergang zwischen
Brennelementen verschiedenen Typs/Abbrands oder an Grenzflachen zwischen Kern
und Reflektor. Solche Effekte kbnnen mit den auf Einzelbrennelementen beruhenden
Standard-Spektralverfahren kaum noch erfasst werden; die sich daraus ergebenden

Auswirkungen sind zu quantifizieren und durch verbesserte Verfahren zu minimieren.

Schliel3lich erschien es notwendig, die neutronenphysikalischen und thermohydrauli-
schen Rechenmethoden zu harmonisieren, wenn mit dem Einsatz der Neutronentrans-
portmethoden der Genauigkeitsgewinn im vollen Umfang erzielt werden soll. Die rdum-
liche Auflésung bis auf den einzelnen Brennstab erforderte auch eine entsprechende
Modellierung der thermohydraulischen Riickwirkungseffekte aus Unterkanalmodellen
wie COBRA-TF, da der Queraustausch gerade fur Stromungszustande unter Storfall-
bedingungen an Bedeutung gewinnt. Langfristig sollten die Schnittstellen auf eine
Kopplung mit CFD-(,Computational Fluid Dynamics")-Rechenprogrammen ausgelegt

sein.

Exemplarisch wurden mit dem gekoppelten Codesystem TORT-TD/ATHLET bereits in
RS1160 einfache LWR-Stabgitterprobleme behandelt. So wurden fir eine 2x2-
Brennelementanordnung eine Steuerstabauswurf-Transiente sowie eine Reaktivitats-
transiente durch lokale Borverdiinnung gerechnet. Die Ergebnisse belegen die korrekte
Implementierung der Kopplung von Thermofluiddynamik und Neutronenkinetik. Zudem
erlaubt das Codesystem Sensitivitéatsstudien hinsichtlich der notwendigen Gitterweite
und Energiegruppenstruktur, der optimalen Wahl der ATHLET-Unterkanéle und der Pa-
rametrisierung der Wirkungsquerschnitte.

Dartber hinaus wurden mit dem Codesystem TORT-TD/ATHLET L&ésungen fur den in-
ternationalen OECD/NEA UO2-MOX-Benchmark berechnet, in dem ein Viertelkern ei-
nes amerikanischen Druckwasserreaktors vom Westinghouse-Typ mit ~25 % MOX-
Beladung betrachtet wird. Mit den in der Spezifikation gegebenen Nukliddichten wur-
den mit HELIOS geeignete Querschnittsbibliotheken erstellt und mit TORT-
TD/ATHLET die stationaren stabweisen Leistungsverteilungen bestimmt.

Neben den LWR-Berechnungen wurde in einer Kooperation mit der Penn State Uni-
versity (PSU) eine Kopplung des Codes DORT-TD mit dem Thermofluiddynamikcode
THERMIX/DIREKT fur gasgekihlte Reaktoren erstellt. Mit dem so geschaffenen Pro-
grammsystem DORT-TD/THERMIX konnten Transienten- und Storfallanalysen fir
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Hochtemperaturreaktoren vom Kugelhaufentyp, basierend auf Multigruppen-
Transportmethoden durchgefuhrt werden. Mit dem Codesystem DORT-TD/THERMIX
nahmen GRS und PSU in RS1183 am internationalen OECD/NEA PBMR400 Tran-
sient-Benchmark teil, in dessen Rahmen verschiedene gekoppelte Transienten (Steu-
erstabauswurf, hypothetische Reaktivitatsstorfalle, Unterkiihlungstransienten, ,Loss of
Flow") des PBMR400 untersucht wurden. Die erste Phase des Benchmarks, in der der
stationdre Zustand des Reaktors beschrieben wurde, war bereits 2008 mit zufrieden-
stellenden Ergebnissen abgeschlossen werden; dabei war die GRS zu diesem Zeit-
punkt die einzige teilnehmende Institution, die neben Diffusionsrechnungen auch Er-
gebnisse basierend auf Neutronentransporttheorie vorweisen konnte. Die generelle
Einsatzfahigkeit von DORT-TD fir transiente Transportrechnungen zum PBMR-Typ
konnte zu diesem Zeitpunkt ebenfalls anhand einer Unterkiihlungstransiente de-

monstriert werden.

Fur das Monte Carlo Programm MCNP stehen an der GRS Punktdaten fir die Basis-
datenevaluationen JEF-2.2, JEFF-3.1 und ENDF/B-VI zur Verfligung. Es wurden eine
Vielzahl kritischer Experimente, wie z. B. KRITZ und VENUS-1, 2 und 7 nachgerech-
net, fir die auch Leistungsverteilungen gemessen wurden, sowie Brennelementkonfi-
gurationen und Kernanordnungen wie das OECD/NEA UO,/MOX-Benchmark berech-
net. Durch die Erweiterungen im Vorhaben RS1160 konnten in den Berechnungen
auch Verteilungen thermohydraulischer Zustande berlcksichtigt werden, so dass die
Berechnung von Leistungszustanden in LWR-Stabgittern mdglich wurde. Fir die neue-
ren Datenbibliotheken, insbesondere fir JEFF3.1, ergaben sich fur kritische Experi-
mente mit niedrig angereichertem Uran-Brennstoff systematische Verbesserungen bei
der Berechnung des Multiplikationsfaktors und bezliglich der Leistungsverteilung, ge-
rade aber fur 3D-LWR-Ganzkern-anordnungen zeigten sich systematische Abwei-
chungen zu alteren Evaluationen, aus denen Unterschiede von bis zu 5 % in der stab-

weisen Leistung resultieren kénnen.

Die Weiterentwicklung der Analysemethoden mit einer kontinuierlichen Verbesserung
der Modellierung und der erzielbaren Genauigkeit fiihrte zur Notwendigkeit einer syste-
matischen Behandlung der Unsicherheiten in den Berechnungen. Dies galt auch flr
den Einfluss der nuklearen Daten und deren Verarbeitung in den drei wesentlichen Be-
rechnungsschritten Spektral- und Brennelementabbrandrechnung, Bereitstellung von
Weniggruppendaten und Berechnung des stationaren und zeitabhangigen Kernverhal-

tens. Auf Initiative der OECD/-NEA wurde etwa zeitgleich mit dem Beginn des Vorha-
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bens RS1183 eine internationale Aktivitat zur Unsicherheitsanalyse in der Modellierung
(UAM) fir die Auslegung, den Betrieb und die Sicherheitsanalyse von LWR initiiert.
Diese Aktivitaten fokussierten und fokussieren sich auf alle 0. g. genannten Themen:
Spektralrechnungen und Erzeugung von Kovarianzdaten fir einzelne Brennstabzellen
und Brennelementrechnungen, stationdre Ganzkernanalysen bis hin zu transienten

Storfallberechnungen fir den Reaktorkern.

3.2 Zusammenarbeit mit anderen Forschungsstellen

Im Rahmen des RS-Forschungsprojekts RS1183 wurde intensiv mit dem IKE Stuttgart,
insbesondere in Arbeitspunkt 3.4 ,Volle Integration der thermohydraulischen Rickwir-

kungen in MCNP Berechnungen“ zusammengearbeitet.

Bei der OECD/NEA-Benchmarkinitiative UAM ,Uncertainty Analysis in Modelling“ tUber-
nahm die GRS gemeinsam mit der Penn State University (PSU) und spater dem KIT
(Prof. Kostadin Ivanov) sowie der University of Michigan (Prof. Tom Downar) eine ko-
ordinierende Rolle bei der Abstimmung der Benchmarkspezifikationen und der Aufbe-

reitung der Ergebnisse.

Im Rahmen von RS1183 entwickelte sich eine fruchtbare Partnerschaft zwischen den
Oak Ridge International Laboratories (ORNL) und der GRS, insbesondere bei der Ent-
wicklung des Werkzeugs zur Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse XSUSA. ORNL
und GRS waren bei Abschuss von RS1183 bereits im Gesprach, ob bzw. wie XSUSA
als fortgeschrittenes Rechenprogramm in das Reaktorphysik-Codesystem SCALE
ubernommen werden kann und in welchem anstehenden SCALE-Release dieses er-

folgen soll.

Mit der Penn State University wurden gemeinsam die Arbeiten zu Arbeitspunkt 2.2
,PBMR — Testfall“, das sind insbesondere die Arbeiten zum OECD/NEA PBMR400
Transient Benchmark durchgefiihrt. Die Nachrechnungen erfolgten zum Teil im Rah-
men einer Promotionsarbeit an der PSU, wo das gekoppelte Codesystem DORT-
TD/THERMIX-DIREKT erfolgreich fur die Transientenanalysen des PBMR400 einge-
setzt werden konnte. Ebenfalls gemeinsam mit der PSU, spater mit KIT, wurden die
Arbeiten zum Arbeitspaket 1.3 ,Kopplung des Neutronentransportcodes TORT-TD mit

einem thermohydraulischen Unterkanalmodell“ durchgefihrt; hier stellt die PSU eine

15



erste Version des Codes COBRA-TF zur Verfiigung, der dann von der GRS weiterent-

wickelt und an TORT-TD gekoppelt wurde.

Gemeinsam mit dem KIT wurden die Arbeiten zu AP 2.3 ,Testfall fiir eine unterkritische
Anordnung®, d.h. der unterkritischen Anordnung YALINA durchgefiihrt. Die Erzeugung
der Wirkungsquerschnitte fir die unterkritische Anordnung wurde dabei vom KIT Uber-
nommen, wahrend die Modellierung des Quellterms in TORT-TD sowie der Uberwie-

gende Teil der Testrechnungen durch die GRS durchgefuhrt wurde.

4 AP 1: Weiterentwicklung der von der GRS bereitgestellten
gekoppelten Rechencodes TORT-TD/ATHLET

4.1 AP 1.1: Adaptive Modellierung mit homogenen und heterogenen Kern-

bereichen

Das Grobgitterverfahren QUABOX/CUBBOX wurde zur Lésung der orts- und zeitab-
hangigen Neutronendiffusionsgleichung entwickelt. Die Methode der lokalen Poly-
nomapproximation fur den Neutronenfluss ermdglicht eine genaue Berechnung der
dreidimensionalen Leistungsverteilung im Reaktorkern mit einer Gittereinteilung, die im
XY-Querschnitt der Brennelementabmessung entspricht. Die rdumliche Approximation
des Neutronenflusses erfolgt wahlweise durch quadratische, kubische oder spezielle
Polynome sechsten Grades. Zur Berechnung der einzelnen Anteile in der Neutronenbi-
lanz, des Strombeitrages und der Reaktionsraten wird innerhalb jedes Volumenele-
mentes fur die rAumliche Darstellung ein Polynomansatz definiert, dessen Parameter
die Funktionswerte im Zentrum sowie die Funktionswerte in den Mittelpunkten der Sei-
tenflachen sind. Diese Funktionswerte auf den Seitenflachen werden durch Auswer-
tung der Stetigkeit von Neutronenfluss und der Normalkomponente des Neutronen-
stromes auf den Trennflachen zwischen benachbarten Volumenelementen ersetzt.
Dadurch bekommt man die ortsdiskretisierten Diffusionsgleichungen mit den zentralen

Funktionswerten als unabhangigen Variablen.

In der Kopplung mit TORD-TD sind diese zentralen Funktionswerte auszutauschen. Da
die Darstellung des Neutronenflusses in TORT-TD und QUABOX/CUBBOX nach un-
terschiedlichen Raum- und Winkeldiskretisierungen erfolgt, erfordert die adaptive Mo-

dellierung ein Abbildungsverfahren (Projektion), welches zwischen zwei verschiedenen
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Raumgittern (raumliche

Kopplung) und Winkelgittern (Winkel-Kopplung) vermitteln

kann.
g1 gia.1) ai3.1)
. nz1j
-~ e 432—
nz2 n2.2j
ai1.3) gi43) gi3.3)
Abb. 4-1 Zweidimensionale Projektion zwischen einem groben 2x2-Gitter (rot)
und einem feinen 3x3-Gitter (grin). g(i,j) und r(i,j) sind die Volumina der
Masche (i, j) auf dem groben bzw. feinen Gitter, aus denen sich die Ge-
wichtungsfaktoren errechnen.
41.1 Raumliche Kopplung

Die rdumliche Kopplung von TORT-TD mit QUABOX/CUBBOX basiert auf einem Inter-
polationsmodul, welches urspriinglich zur Kopplung von TORT-TD mit THERMIX ent-
wickelt wurde. Dieses Modul bildet rdumliche Verteilungen auf einem feinen Gitter
(TORT-TD) auf ein grobes Gitter (QUABOX/CUBBOX) ab und umgekehrt (Abb. 4-1).
Die Projektion zwischen beiden Gittern erfolgt Uber ein Hilfsgitter, welches in Verbin-
dung mit geeignet definierten Gewichtungsfaktoren zwischen grobem und feinem
Raumgitter vermittelt. Dabei wird auch der Fall berticksichtigt, dass eines der beiden
Gitter einen groReren Raumbereich Uberdeckt als das andere. Das Hilfsgitter ist die
Vereinigung von grobem und feinem Raumgitter. Die Gewichtungsfaktoren werden
einmalig im Rahmen der Initialisierungen von TORT-TD und QUABOX/CUBBOX ermit-
telt. Sie sind auf dem Hilfsgitter definiert und ergeben sich aus den Verhaltnissen der

Maschenvolumina von grobem und feinem Raumgitter.
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Abb. 4-2 Zur Transformation zwischen einer Sg-Quadratur (griin) auf eine Sio-
Quadratur (rot).

4.1.2 Winkelkopplung

Die Winkelkopplung zwischen TORT-TD und QUABOX/CUBBOX ist ein Spezialfall fur
die Transformation des winkelabh&ngigen Neutronenflusses zwischen zwei verschie-
denen Quadratursétzen. Dies ist in Abb. 4-1 schematisch dargestellt. Wé&hrend in
TORT-TD an einem Raumpunkt der Neutronenfluss je nach gewdhlter Sy-Ordnung
winkelabhéngig detailliert vorliegt, existieren in der Diffusionsndherung von
QUABOX/CUBBOX nur das nullte und erste Moment (skalarer Fluss bzw. Neutronen-
strom). Fir die Winkelkopplung zwischen TORT-TD und QUABOX/CUBBOX ist daher
zu fordern, dass der skalare Fluss und der Neutronenstrom erhalten bleiben. Fur Neut-

ronenstrom in x-Richtung bedeutet dies:

n
¢QC = ¢T = Z Wmd)m (4-1'1)
m=1
2 n
e = T gy (0~ ) =i = ), Wit (412)
Di * Diys m=1

Darin ist n die Anzahl Richtungen in der gewahlten Quadratur und w,, die zugehdrigen
Gewichte, fur die »%_,w, =1 qit Mit QC und T wird zwischen der
QUABOX/CUBBOX- und TORT-TD-Darstellung derselben physikalischen Grof3e un-
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terschieden. ¢, und ¢, ., sind die skalaren Neutronenflisse im Zentrum der Masche i
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Abb. 4-3 LMW-Benchmark

4.1.3 Testproblem

Als Testbeispiel wurde der LMW-Benchmark /LAN 77c/ herangezogen. Es handelt sich
dabei um eine verzogert kritische Transiente auf der Zeitskala von Minuten in einem
kompakten DWR-Kern, die durch gegenlaufiges Verfahren zweier Steuerelementgrup-
pen bewirkt wird. Geometrie sowie Anfangs- und Endstellung der Steuerelemente sind
in Abb. 4-3 zu sehen. Dieses Testproblem hat den Vorteil, dass es als Diffusionsprob-
lem in zwei Energiegruppen definiert ist und somit fir QUABOX/CUBBOX geeignet ist.
Andererseits kann mit den aus den Zwei-Gruppen-Wirkungsquerschnitten abgeleiteten
totalen Wirkungsquerschnitten auch eine Transport-Rechnung mit TORT-TD durchge-

fuhrt werden.
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Abb. 4-4 Leistungsverlauf der LMW-Transiente, berechnet mit

QUABOX/CUBBOX (blau) sowie TORT-TD im Sy-Modus (rot) bzw. im
Diffusionsmodus (gruin).

Zudem bietet der Feinmaschen-Diffusionssolver von TORT-TD die Méglichkeit eines
direkten Vergleichs mit der hybriden Fein-Gitter-Transport/Grobagitter-Diffusions-
Methode mit TORT-TD-QUABOX/CUBBOX. Die Ergebnisse sind in Abb. 4-4 darge-
stellt. Anhand dieses Testproblems wurden die Gewichtungsfaktoren fir die Raum-
kopplung ermittelt. Zudem wurde in TORT-TD eine Schnittstelle implementiert, Gber die
man fir das durch QUABOX/CUBBOX vorgegebene Grobgitter an Uber jede der sechs

Zellgrenzen ein- und auslaufenden Neutronenstréome zugreifen kann.

4.2 AP 1.2: Erzeugung konsistenter Multigruppen-Wirkungsquerschnitte

fir Neutronentransportrechnungen

Trotz stetig steigender Rechenleistung stellen Ganzkern-Transienten- und Stérfall-
Analysen auf Basis der direkten Lésung der 3D-Neutronentransportgleichung mit vielen
Energiegruppen und detaillierter heterogener Geometriebeschreibung grofRe rechen-
technische Anforderungen dar. Daher werden haufig in zweidimensionalen Zell-
Abbrand-Rechnungen fir einzelne Brennelemente mittels Gruppenkondensation und
rdumlicher Homogenisierung Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte zur Durchfiihrung
der Kernsimulation erzeugt.

Zur Versorgung des Codes TORT-TD mit geeigneten Wirkungsquerschnittsdaten ist es
notwendig, Wirkungsquerschnitte nicht nur wie in Spektralcodes ublich, auf Brennele-
mentniveau zu homogenisieren und zu kondensieren, sondern es missen sog. Stab-

zellguerschnitte erzeugt werden. Die in Brennelementrechnungen erzeugten Stabzell-
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guerschnitte sind aber aufgrund der Leckage zu Nachbarstabzellen bei einer einfachen
Fluss-/Volumenwichtung nicht mehr reaktionsratenerhaltend, was bei einer stabweisen
Ganzkernrechnung u. U. zu erheblichen Fehlern bei der stabweisen Leistungsdichte-
verteilung fihrt. Unterschiedliche Methoden, wie die SPH (Superhomogenization)-
Methode, verallgemeinerte Aquivalenztheorie (Generalized Equivalence Theory, GET)
oder empirische Anpassungen mittels multiplikativer Faktoren, insbesondere bei kon-

trollierten Zustanden wurden im Rahmen von RS1183 implementiert.

Der zeitabhangige dreidimensionale Neutronentransportcode TORT-TD wurde zur Kor-
rektur von Stabzellhomogenisierungsfehlern erweitert. Raumliche Wirkungsquer-
schnittshomogenisierung erfordert nicht nur die Kenntnis des exakten heterogenen
Neutronenflusses innerhalb des Homogenisierungsvolumens, sondern auch die tat-
sachliche Randbedingung eines Brennelements oder einzelner Stabzellen je nach Po-
sition im Reaktorkern. Im Rahmen der verallgemeinerten Aquivalenztheorie (Generali-
zed Equivalence Theory, GET) ist es mdglich, sowohl volumenintegrierte Reaktionsra-
ten als auch die Neutronenstrdime durch die Oberflache des Volumens (Randbedin-
gungen) zu erhalten, indem die Forderung nach Stetigkeit des volumenhomogenisier-
ten Flusses an der Oberflache aufgegeben und die Unstetigkeit durch Brennelement-
Diskontinuitatsfaktoren (Assembly Discontinuity Factors, ADF) ausgedrickt wird. For
TORT-TD wurde die in nodalen Methoden verwendete GET-Methodik fur das Problem
der Stabzellhomogenisierung verallgemeinert und implementiert. Grundlage ist die
Darstellung des raumwinkelaufgelésten homogenisierten Neutronenflusses innerhalb
einer Stabzelle als lineare Funktion, welche an den Grenzen zu den Nachbarzellen
nicht notwendigerweise stetig ist. Die Unstetigkeit wird durch sog. Stabzell-
Diskontinuitatsfaktoren (Pin cell Discontinuity Factors, PDF) ausgedrickt, welche im
Rahmen von Brennelement-Spektralrechnungen bestimmt werden. Die Implementie-
rung in TORT-TD erfordert eine Modifizierung der Mesh-Sweeping-Beziehungen und
wurde sowohl fir das Diamond-Differencing- als auch fur das Weighted-Differencing-
Verfahren durchgefuhrt. Die PDF kdénnen fir jeden Stabzelltyp eines Brennelements in
den NEMTAB-Wirkungsquerschnittshibliotheken in Abhéangigkeit von Abbrand und
thermohydraulischen Parametern spezifiziert werden. Die Bestimmung der PDF wurde
in HELIOS durch explizite Berechnung des Verhaltnisses aus heterogenem Stabzell-

Randfluss und stabzellhomogenisiertem Fluss implementiert.

Die Leistungsfahigkeit der GET-Implementierung in TORT-TD wurde anhand des stati-

onadren Zustandes des PWR MOX/UO2-Kerntransienten-Benchmarks mit eingefahre-
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nen Steuerelementen demonstriert. Dieser Fall stellt durch die groRe Anzahl von Ab-
sorbermaterialien eine besondere Herausforderung fir deterministische Transport-
rechnungen dar. In HELIOS wurden hierzu abbrandabhangig PDF in 8 Energiegruppen
berechnet. Es ergibt sich, dass die PDF flr die thermischen Gruppen insbesondere an
Steuerstabpositionen erheblich von 1 abweichen. Der Vergleich mit einer Monte-Carlo-
Referenzrechnung (MCNP) unter Verwendung nuklearer Punktdaten zeigt, dass die
Berlicksichtigung der PDF in TORT-TD eine signifikante Verbesserung der Spaltraten-
verteilung liefert. Dies gilt sowohl fir die brennelementweise Verteilung als auch fir
stabzellweise Verteilungen innerhalb einzelner Brennelemente. Mit der GETImplemen-
tierung in TORT-TD steht ein iterationsfreies Verfahren zur korrekten Behandlung der
Stabzellhomogenisierung zur Verfligung, welches trotz zusatzlicher arithmetischer
Operationen in den Diskrete-Ordinaten-Gleichungen nicht nennenswert zu Lasten der
Rechenzeit geht. Die Methodik wird in Beitrdgen zur Physor 2010 /SEU 10a/ sowie zur
Jahrestagung Kerntechnik 2010 /SEU 10b/ vorgestellt werden.

Um eine konsistente Homogenisierung von Wirkungsquerschnitten auf Stabzell-Basis
zu erreichen, wurde die sogenannte "Superhomogenization"-Methode (SPH) imple-
mentiert. Die SPH-Methode benutzt die Lésung einer heterogenen Transportrechnung
und verandert die Wirkungsquerschnitte fir eine homogene Rechnung so, dass die
nuklearen Reaktionsraten stabzellenweise gleich sind. Um die Genauigkeit schnell lau-
fender Diffusionsrechnungen auf nodaler Ebene zu erhdhen, wurde die SPH-Methode
als Schnittstelle zwischen dem ORNL-Neutronentransportprogramm NEWT und den
GRS-Kernsimulatoren TORT-TD und QUABOX/CUBBOX erstellt. Dazu musste auch
der Quellcode von NEWT insofern verandert werden, dass in der Ausgabe alle relevan-
ten Grof3en in einer standardisierten Form angezeigt werden. Die SPH-Schnittstelle er-
zeugt eine Bibliothek von Wirkungsquerschnitten, welche fir spatere Ganzkernrech-
nungen verwendet werden konnen. Nach Anwendung der Methode fur ein Brennele-
ment im unendlichen Raum entspricht die Verteilung der Reaktionsraten der homoge-

nen Ldsung exakt der der heterogenen Ldsung.

4.2.1 Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren in der Diskrete-Ordinaten-

Transportgleichung in Kartesischer Geometrie

Raumliche Homogenisierung eines Brennelements (oder einer Stabzelle) erfordert
grundsétzlich die genaue Kenntnis von Randbedingung (lokale Kernumgebung) und

exakter heterogener Neutronenflussverteilung (Referenzfluss) in Brennelement bzw.
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Stabzelle. Da insbesondere die Flussverteilung im Voraus nicht bekannt ist, wird in der
Regel von der Flussverteilung in einem einzelnen Brennelement im unendlichen Gitter
ausgegangen, was aquivalent ist zur Annahme verschwindender Neutronennettostro-
men Uber die Brennelementgrenzen. Die hierdurch verursachten Homogenisierungs-
fehler kdnnen bekanntlich zu unerwinscht gro3en Fehlern bei der Berechnung von
Kern-Leistungsverteilungen fiihren, insbesondere wenn grol3e Flussgradienten vorlie-
gen, etwa bei heterogenen Kernbeladungen und/oder starken lokalen Absorbern (z. B.
DWRs mit teilweiser MOX-Beladung und eingefahrenen Steuerelementen). Eine der
anerkannten und praktizierten Methoden zur Kompensation von Homogenisierungsfeh-
lern ist die verallgemeinerte Aquivalenztheorie (GET) mit sog. Diskontinuitatsfaktoren
/KOE 78, SMI 86/. Auch wenn die Diskontinuitatsfaktoren routinemafdig fir einzelne
Brennelemente zur Anwendung kommen (Assembly Discontinuity Factors, ADF), kann
die GET-Methode auf stabzellhomogenisierte Ganzkernrechnungen unter Verwendung
von Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren (Pin Cell Discontinuity Factors, PDF) erweitert
werden /CAB 99, PAR 01/. Hier gibt es Anwendungen auf die Diffusions- und verein-
fachte Transportmethode (SP3) /KOZ 04/.

Die folgende Darstellung dokumentiert die Implementierung der GET-Methode in
TORT-TD in Form von Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren /SEU 08/. Sie bezieht sich der
besseren Ubersicht halber auf die eindimensionale Diskrete-Ordinaten-Gleichung. Die
GET-Methode ist in TORT-TD /SEU 10/ fur den Gewichtete-Differenzen-Ansatz
(weighted difference method) zur Neutronenflussapproximation realisiert; der Uber-
sichtlichkeit wegen wird im Folgenden der Ansatz ungewichteter Differenzen (diamond

difference method) gewahlt.

y(x)
A
cell i-1 cell i cell i+1
Vi
: y(x .
\“!Ll/z ‘ Vi,
Viy i
— - X
Xi s, X; X Xiy,
< AXI >
Abb. 4-5 Darstellung des homogenisierten Winkelflusses innerhalb aneinander-

grenzender Rechenzellen.
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Die Diskrete-Ordinaten-Darstellung der Transportgleichung fir Energiegruppe g lautet

fur Ordinaten W, in gebrauchlicher Notation /LEW 84/:

d 4.2-1
=V )+ 0y GOV, () = 4 Gt ) 4.2

Wobei

Ag (%, 1n) =

L
=

(Zl + 1)Pl(un)0-g,l(x)¢g_l(x) + Sg (x: un) (4-2'2)
0

Darin ist s,(x,p,) der Gruppenquellterm fir Gruppe g und L die Ordnung der Le-

gendreentwicklung fur den Winkelfluss. P;(u,) sind die Legendrepolynome. Der Klar-
heit wegen wird der Energiegruppenindex g im Folgenden weggelassen.

Man betrachte eine Rechenzelle i, die Uber ihre linke und rechte Grenze (bei x;_q,,
bzw. x;4,/,) an ihre Nachbarzellen i — 1 bzw. i + 1 angrenzt (Abb. 4-5). In stabzellho-
mogenisierten Problemen entspricht die GroRe der Zelle (Ax; = x;41/2 — x;—1/2) gerade
der Ausdehnung der Stabzelle. Jede Zellgrenze hat zwei Seiten: eine rechte Seite
(Symbol +), die in Richtung gréRRerer x-Werte weist, und eine linke Seite (Symbol -),
welche zu kleineren x-Werten weist. Entsprechend wird der linke Zellrand bei x;_; ,, mit
. der rechte bei x;,,,, mit ,.+* bezeichnet. Die Wirkungsquerschnitte o(x) werden als
stiickweise konstant angenommen, d. h. innerhalb der Zelle i gilt o(x) = g; fur x;_;, <
X < xi11/2- Integration von Gl. (4.2-1) Gber Zelle i liefert die raumliche Neutronenbi-

lanzgleichung fir diese Zelle:

n B 4.2-3
Ax; (‘l’i+1/2 - ‘|’i—1/2) T oV, =q; ( )

Hierin wurde der Richtungsindex n der Einfachheit halber weggelassen. Man beachte,

dass Gl. (4.2-3) keine rdumliche Approximation beinhaltet und daher exakt ist.

Im Rahmen der verallgemeinerten Aquivalenztheorie die raumlich integrierten Reakti-
onsraten als auch die tUber Zelloberflache integrierten Neutronenstrome des heteroge-
nen Problems im homogenisierten Problem dadurch zu erhalten, indem die Stetigkeits-

bedingung fur den homogenisierten Neutronenfluss an den Zellgrenzen modifiziert
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wird. Dies wird dadurch erreicht, indem der homogenisierte Neutronenfluss innerhalb
einer Zelle als (im einfachsten Fall) lineare Funktion angenommen wird, die an den

Zellgrenzen unstetig ist. Far Zelle i, also flr x;_1/, < x < x;44/2, lautet der lineare An-

satz demnach:

1 _ 4.2-4
y(x) = Az, [(xi+1/2 - x)\v?_l/z +(x = xi—l/Z)‘l’i+1/2] ( )

Dies ist in Abb. 4-5 dargestellt, wo die Bedeutung der GroRRen ‘/’;r_l/z und Vir1/2 als lin-

ke und rechte Randfliisse in Zelle i deutlich wird. Anstatt nun Stetigkeit des homogeni-

sierten Flusses an der Zellgrenze zu fordern:

- — 7t
Wi—1/2 - Wi—1/2

wird die modifizierte Stetigkeitsbedingung

+

+ - — p—
[tV = Vi)

an der Grenze zwischen den Zellen i — 1 und i gefordert. Die GroRen f;*, und f;~ sind
die Stabzell-Diskontinuitéatsfaktoren (engl. Pin Cell Discontinuity factors, PDF) fur Zelle
i —1 bzw. i. Die hochgestellten Indizes + und — bezeichnen den linksseitigen (“westli-
chen”) bzw. rechtsseitigen (,0stlichen”) Diskontinuitatsfaktor. Der — an den Zellgrenzen

stetige — heterogene Randfluss ist dann gegeben durch

Vi12 = fitl"’i_—l/z = fi_‘V;r—l/z (4.2-5)

Nach der diamond-differencing-Beziehung ist der mittlere Zellfluss in Zelle i durch den

Flusswert im Zellmittelpunkt gegeben:

1

_ (4.2-6)
vV = E(\Vi—yz + ‘Vi+1/2)

Darin sind y; und Yit1/2 die Zellrandflisse. Um eine aquivalente Beziehung zu er-

-1/2
halten, die der modifizierten Zellrandfluss-Stetigkeitsbedingung (4) genigt, wird die

Flussdarstellung (3) tUber die Zelle i integriert:
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Xi+1/2

1 . B
J dxy(x) = Axl (‘Vi—1/2 + ‘Vi+1/2) (4.2-7)

Xi-1/2

Wird das Integral auf der linken Seite durch f;‘:l//zz dxy(x) = Ax; y; ausgedrickt, erhalt

man unter Verwendung von (5) folgende madifizierte diamond-differencing-Beziehung,
die die Diskontinuitatsfaktoren enthalt:

1(Vi—1/2 \Vi+1/2>
Y, == — + (4.2-8)
AR

Mit dieser Gleichung, die den mittleren Zellfluss mit den Randflissen in Beziehung

setzt, erhalt man folgende Gleichung fiir den mittleren Neutronenfluss in Zelle i:

+ o OiAx;\ f; Ax;
= 2+ 2 (1 v e 9

Um das raumliche Gitternetz in (beispielsweise) positiver Neutronenflugrichtung (1 > 0)
zu durchlaufen (,Sweeping“-Prozess), benutzt man Gl. (4.2-8), um den rechten Rand-

fluss in Zelle i zu bestimmen:

fi'
Vit12 = 2fity; - F‘VL 1/2 (4.2-10)

Setzt man f;* = f;” = 1, so resultiert dies offensichtlich in der Anwendung der bekann-

ten diamond-differencing-Beziehung.

Die Erweiterung auf zwei und drei Raumdimensionen ist ohne Schwierigkeiten maglich.
Im zweidimensionalen Fall gibt es zuséatzlich zu den links- und rechtsseitigen Diskonti-
nuitatsfaktoren solche fiir untere und obere Zellgrenze (,stdlich* bzw. ,nérdlich®). Bei-
spielsweise ergibt sich fur einen Durchlauf durch das raumliche Gitter mit x > 0 und

n > 0 der mittlere Winkelfluss in Zelle i,j zu

@ il fi
4i,j +r<1 +T>\V‘—1/2 1+—-5= y— i—1/2
_ a\o fy) )t (4.2-11)

) 0 gy

b 2u X+ 4
%t p it Ay]

Darin sind 7~ und f7f* die West- bzw. Ost-PDFs der Zelle i,j und f;/~ und fer deren
Sud- bzw. Nord-PDFs.
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Anwendung: Der DWR MIX/UO,-Benchmark-Zustand mit eingefahrenen Steuerele-

menten

Die Wirkungsweise der GET-Implementierung in TORT-TD lasst sich am deutlichsten
fur ein Reaktorproblem mit vollstandig eingefahrenen Steuerelementen demonstrieren.
Das hier betrachtete Beispiel ist der ,All rods in“-Zustand (ARI) des OECD/NEA- und
US-NRC-PWR-MOX/UO,-Kerntransienten-Benchmarks /KOZ 06/ und ist in Abb. 4-6
dargestellt. Der Kern enthalt UO,- und MOX-Brennelemente mit mittleren Abbrénden
zwischen 0,15 GWd/t und 35,0 GWd/t. In den UO,-Brennelementen betragt die Anrei-
cherung 4,2 % bzw. 4,5 %, der spaltbare Pu-Anteil der MOX-Brennelemente ist 4,0 %
bzw. 4,3 %. Jedes Brennelement besteht aus einer 17x17-Anordnung quadratischer
Stabzellen mit IFBA- (Initial Fuel Burnable Absorber) und WABA-Zellen (Wet Annular
Burnable Absorber), welche die Uberschussreaktivitat des frischen Zustands kompen-
sieren. In radialer Richtung ist der Kern von einer Reihe Reflektorelementen umgeben,
die dieselben Abmessungen wie die Brennelemente haben. Jedes Reflektorelement
enthalt eine 2,52 cm dicke Dampfsperre (Baffle). Am &uReren Rand herrschen Vaku-

um-Randbedingungen.

—— Pin cell layout —

1 2 3 4 5 6 7 8 Pin cell geometry

U4.2% U 45% M4.3%| U 4.5%
(CR-C)

0.15 175 | 015
M4.0%| U 4.2% M 4.0% | U45%

0.15
U4.2% | U4.2%

0.15
U 4.2%

225 0.15 0.15 17.5
U4.2% | U4.2% | M4.3% | U 4.5%

U 4.2%

c| (Ccr-A) (CR-C) (CR-B)
225 225 | 015 | 225 | 175 | o015 cladding
U4.5% | M4.0% | U 4.2% U4.2% | U45% | M4.3% | U45% UOX Fuel
o (CR-SC) - Cutde Tube or Contrl Rod ™
015 | 225 | 015 015 | 200 | 015 | 200 Suce e
U4.2% [ U42% | U 4.2% U 4.5% | U4.2%
E (CR-SA) ﬁ
015 | 225 | 015 015 | 175
M 4.3% M4.3% | U45% | U45% | M4.3%
F (CR-SC)
17.5 175 | 200 | 015 | 015
U45% | M4.0% | U4.5% | M43% [U42% WABA
G| (CrRC) (CR-B) (CR-SA)
015 | 015 | 015 | 015 | 175
U45% U45%
H
175 20.0 Baffle
(Fe-Cr-Ni-Mn) o
WABA Pin cladding
Guide Tube

MOX

Abb. 4-6 OECD/NEA- und US-NRC-PWR-MOX/UO,-Kerntransienten-Benchmark
mit vollstandig eingefahrenen Steuerelementen. Links: Viertelkern-
Brennelement-Anordnung. Rechts: Stabzell-Anordnungen der UO,- und
MOX-Brennelemente mit Geometrien ausgewahlter Stabzellen.

Zur stabzellweisen nuklearen Darstellung des Reaktorkerns wurden mit dem Zell-
Abbrand-Programm HELIOS /CAS 91/ Abbrandrechnungen fir die einzelnen Brenn-

elementtypen im unendlichen Gitter durchgeftihrt. Die Wirkungsquerschnitte wurden fur
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jeden Stabzelltyp eines Brennelementtyps zellweise homogenisiert sowie in 8 Energie-
gruppen und P;-Legendre-Streuordnung berechnet. Die Stabzell-Diskontinuitats-
faktoren (PDFs) wurden ebenso in HELIOS bestimmt. Da die Stabzellen innerhalb ei-
nes Brennelements nicht individuell, d.h. mit reflektierenden Randbedingungen, be-
trachtet werden, sind Stab-Stab-Wechselwirkungen mit berticksichtigt. Diese nicht ver-
schwindende Oberflachenleckage erfordert strenggenommen eine besondere Vorge-
hensweise zur Berechnung der PDFs /SAN 09a/. Der Einfachheit halber wurden hier —
gemal GET /SMI 86/ — die PDFs durch das Verhéltnis zwischen Uber die Seitenflache

gemitteltem Fluss und mittlerem Zellfluss ¢, approximiert:

Darin ist ¢ der Uber die jeweilige Seitenflache (also West, Ost, Stid oder Nord) gemit-
telte Neutronenfluss und ¢, der volumenintegrierte Zellfluss. In HELIOS sind die Parti-

alstromdichtevektoren zugénglich, so dass der flachengemittelte Fluss mit Hilfe der aus

der Diffusionsapproximation stammenden Beziehung

EEIE

wie folgt ermittelt werden kann:
¢, =20G"+j7) (4.2-12)

Darin sind j~ und j* die in die Stabzelle tUber ihren Rand hin- bzw. herauslaufenden
Partialstromdichten, und j ist der Nettostrom. Diese Methode wurde in HELIOS fur
Stabzellen in jedem Brennelementtyp umgesetzt. Im vorliegenden Beispiel wurden fir
die vier Brennelementtypen separate PDFs je Stabzelltyp generiert. Wie im Folgenden
gezeigt wird, liefert bereits eine Mittelung tber die vier PDFs je Stabzelle gute Ergeb-

nisse.
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Abb. 4-7 Verteilung der Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren im Viertelkern des ARI-

Zustands (alle Steuerelemente eingefahren) fir die schnelle (links) und
thermische (rechts) Energiegruppe.

Abb. 4-7 Verteilung der Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren im Viertelkern des ARI-
Zustands (alle Steuerelemente eingefahren) fur die schnelle (links) und thermische
(rechts) Stabzell-

Diskontinuitatsfaktoren im Viertelkern des ARI-Zustands (alle Steuerelemente einge-

Energiegruppe. zeigt die zweidimensionale Verteilung der
fahren) fur die schnelle (erste) und thermische (achte) Energiegruppe. Gemal der ge-
wahlten Farbskala erscheinen PDFs in der Nahe von 1,0 weil3 oder nur leicht gefarbt.
Fur die schnelle Energiegruppe (linkes Bild) gibt es also eine Korrektur durch die PDFs
von maximal 5 %; fiir die thermische Gruppe hingegen (rechtes Bild) weichen die PDFs

an den Steuerstabpositionen signifikant von 1,0 ab.

Tab. 4-1 Eigenwerte (Multiplikationsfaktoren kq¢) des ARI-Zustand mit verschiede-
nen Rechenmethoden
DeCART TORT-TD ohne TORT-TD mit PDF MCNP
PDF
0,98743 0,98511 0,99158 0,9900

Um den Einfluss der in TORT-TD implementierten GET-Methode auf die Brennele-
ment-Leistungsverteilung im Reaktorkern zu studieren, wurden zwei verschiedene
TORT-TD-Rechnungen fiur den Nulllast-Heil3-Zustand geméanR Benchmark-Spezifikation
durchgefuhrt: die erste ohne PDF, die zweite mit PDF. In beiden Fallen wurde die ni-

veausymmetrische S4-Quadratur gewahlt. Die Ergebnisse wurden mit einer Monte-
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Carlo-Rechnung mittels MCNP unter Verwendung nuklearer JEF-2.2-Punktdaten
[ZWE 08, LAN 09/ verglichen. Da in der Monte-Carlo-Methode Problem-Geometrie und
nukleare Reaktionen ohne weitere Approximationen behandelt werden kénnen, wurde
die MCNP-L6sung der DeCART-L6sung — welche im Benchmark als Referenz diente —
vorgezogen. Die relativen Unterschiede der beiden TORT-TD-Leistungsverteilungen
zum MCNP-Ergebnis sind in Abb. 4-8 dargestellt. Die Abweichungen sind mit bis zu
17 % sehr deutlich, sofern von der GET-Methode in TORT-TD kein Gebrauch gemacht
wird (alle PDFs auf 1,0 gesetzt). Dagegen bewirkt die GET-Methode eine substantielle
Fehlerreduktion. Dies gilt auch fur den Eigenwert, welcher sich deutlich in Richtung des
Monte-Carlo-Werts verbessert (vgl. Tab. 4-1).

10,0% 10,0%
5,0%
0,0%

-5,0% - 5,0% -

10,0% -10,0%

15,0% 15,0%

-20,0% -20,0% —

Abb. 4-8 Relative Unterschiede zwischen der TORT-TD-Brennelement-
Leistungsverteilung zur Monte-Carlo-Losung mit nuklearen Punktdaten:
Links ohne PDFs, rechts nach der GET-Methode (mit PDFs).

Zusatzlich zur brennelementweisen Leistungsverteilung im Kern wurden auch stab-
zellweise Leistungsverteilungen in einzelnen Brennelementen ndher untersucht. Als
Beispiel wird hier das Brennelement an Position E5 gewahlt, da dieses den hdchsten
Abbrand aufweist und dort zudem alle 24 Steuerstabe eingefahren sind. Als Referenz
wurde in diesem Fall die DeCART-L6sung in 47 Energiegruppen herangezogen /KOZ
06/. Wiederum wurden die beiden TORT-TD-L6sungen ohne bzw. mit GET-Methode
mit der DeCART-Rechnung verglichen; die Ergebnisse sind in Abb. 4-9 wiedergege-
ben. Die groRen Abweichungen, die bereits in der Kern-Brennelement-Leistungs-
verteilung zu sehen sind, sind offensichtlich auch in der stabzellweisen Leistungsvertei-
lung innerhalb eines Brennelements erkennbar, wenn die GET-Methode nicht zur An-
wendung kommt. Die GET-Methode hingegen bewirkt eine signifikante Verbesserung,
wie Abb. 4-8 (rechts) zu entnehmen ist.
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15,08 15,0% -

10,0% 10,0%

0,0% -4

5.0%

-10,0% 10,0%

-15,0% -15,0% -

-20,0% - 20,0%

Abb. 4-9 Relative Unterschiede zwischen der stabzellweisen TORT-TD- Leis-
tungsverteilung im Brennelement an Position E5 zur DeCART-L6sung in

47 Energiegruppen: Links ohne PDFs, rechts nach der GET-Methode
(mit PDFs). 1.2.5

Zusammenfassend ist festzuhalten, dass die Implementierung der verallgemeinerten
Aquivalenztheorie (Generalized Equivalence Theory, GET) in den Diskrete-Ordinaten-
Transportcode TORT-TD einen substantiellen Gewinn an Genauigkeit bei der Berech-
nung stabzell- und brennelementweiser Kern-Leistungsverteilungen fur LWR liefert.
Zentraler Bestandteil der GET-Implementierung in TORT-TD ist die Darstellung des
winkelabhéngigen Neutronenflusses innerhalb einer (Stab-)Zelle durch eine lineare
Funktion, die an den Zellgrenzen nicht notwendigerweise stetig ist. Die Unstetigkeit
wird durch Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren (Pin Cell Discontinuity Factors, PDF) aus-
gedruckt. Diese werden im Rahmen der vorangeschalteten Zell-Abbrand-Rechnung,
die zur Generation der nuklearen Gruppendaten dient, im Voraus ermittelt, ohne auf
rechenzeitintensive iterative Verfahren zurlickgreifen zu mussen. Dies erleichtert ins-
besondere gekoppelte neutronenkinetisch/thermohydraulische Transientenanalysen,
da die PDFs — wie die Wirkungsquerschnitte — nach thermohydraulischen GroéRRen pa-
rametrisiert werden kénnen. In TORT-TD sind die PDFs vollstdndig in das Wirkungs-
querschnitts-Interpolationsverfahren integriert. Die Ergebnisse zeigen, dass bereits mit
Uber die Stabzell-Seitenflachen gemittelten PDFs signifikante Genauigkeitsgewinne fur
LWR-Anwendungen erzielt werden konnen und die Genauigkeit der Diskrete-

Ordinaten-Methode hierdurch voll zur Geltung kommen kann, und zwar ohne Einbuf3en
an Rechenzeit.
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4.2.2 Die SPH-Methode

Die im vorigen Abschnitt beschriebene GET-Methode erfordert massive programm-
technische Eingriffe im verwendeten Transportprogramm, die in TORT-TD durchge-
fuhrt wurden. Damit ist die Anwendung dieser Methode auf TORT-TD beschrankt und
mit den anderen in der GRS eingesetzten deterministischen und Monte-Carlo-
Transportcodes mit Multigruppen-Daten (DORT-TD, DOORS, PARTISN, KENO,
MCNP im Multigruppenmodus) nicht verwendbar. Diese Einschrankung wird aufgeho-
ben, wenn man fir Transportberechnungen mit homogenisierten Stabzellen Verfahren
verwendet, bei denen der Einfluss der Homogenisierung durch Modifikation der Wir-
kungsquerschnitte oder der Materialdichten berticksichtigt wird. Solche effektiven Pa-
rameter sind mit beliebigen, unveranderten Multigruppen-Transportprogrammen ein-

setzbar.

Das sogenannte Superhomogenisierungs-(SPH)-Verfahren wurde von Kavenoky und
Hébert entwickelt /HEB 93, HEB 93a/. Ziel dieses Verfahrens ist es, die Reaktionsraten
in einer Rechnung mit homogenisierten Stabzellen zu erhalten. In der SPH-Methode
werden dazu sowohl die Loésung der stationaren Neutronentransportgleichung mit hete-
rogener (rdumlich aufgeloster) Geometrie als auch eine (Diffusions-) Ldsung der
Transportgleichung mit homogenisierten Stabzellen eingesetzt. Die Reaktionsraten der
der beiden Ldsungen unterscheiden sich aufgrund der unterschiedlichen Neutronen-

flisse:

gl = Za(Fa() L 2 (F(K) _ i (4.2-13)

Das SPH-Verfahren besteht nun darin, fir jede Stabzelle und Energiegruppe einen
Korrekturfaktor umx zu ermitteln, der dieses Ungleichgewicht aufhebt. Dabei wird die
Losung der heterogenen Rechnung zur Korrektur der homogenisierten Querschnitte
genutzt. Ein Eingriff in die jeweiligen Codes muss nicht vorgenommen werden, insofern

ist diese Methode codeunabhé&ngig einsetzbar.
Implementierung:

Die Berechnung der SPH-Faktoren ist in der Literatur beschrieben /HEB 09/. Daher soll
hier nur kurz auf die Implementierung der Methode eingegangen werden. Der iterative

Berechnungsalgorithmus I&asst sich in vier Schritte einteilen:
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1. InIteration O, werden die SPH Faktoren flr jede Gruppe und jede Region auf
den Wert 1 initialisiert: M( ) =1 vm, k (m: Index der homogenisierten Region, k:

Index der Energiegruppe)

Dann wird eine Iterationsschleife gestartet:
2. Zunachst werden die korrigierten Querschnitts- und Diffusionskoeffizienten mit

dem SPH-Faktor von Iteration n-1 berechnet.

S0 (k) = 1, (K)Z,, (K)
S (K) = 21, (K)Z 1 (K) (4.2-14)
D, (k) = 44, (k)D,, (K)

Mit Hilfe des Diffusionscodes wird anschlieRend der homogenisierte Neutronenfluss in
den einzelnen Stabzellen berechnet.

3. Der neue SPH-Faktor der Iteration n, Makroregion m der Energiegruppe k wird
dann aus dem Verhdltnis des Flusses aus heterogener und homogener Losung
erhalten:

Fa(k)

(ﬂ)
W= Fow

(4.2-15)

4. Die Schritte 2. und 3. werden solange wieder holt bis ein Konvergenzkriterium

erfullt ist:

w (k) = 1§ (k)|
ax
e (k)

<emite=10"* (4.2-16)

Nach dieser iterativen Sequenz stimmen die Reaktionsraten der heterogenen Lésung

mit der homogenen Lésung Uberein.

Rl = 2, (K)Fn (k) = im0 2, (K)Fs (K) = RE, (4.217)

Die SPH-Methode wird i.A. immer brennelementweise angewendet. Grof3ere Anord-

nungen werden dann aus den Brennelementen mit korrigierten Wirkungsquerschnitten

33



zusammengesetzt. Da dann andere Randbedingungen fir die einzelnen Brennelemen-
te gelten, stimmen die Reaktionsraten dann u. U. nicht mehr mit einer heterogenen L6-
sung Uberein. Daher ist an einem generischen Beispiel die Qualitat der SPH-Methode

fir zusammengesetzte Kernanordnungen zu Uberprifen.

Anwendungen:

Um die Methode zu testen wurde sie zur Berechnung der C5G7-Benchmark-
Anordnung verwendet. Der Spektralcode NEWT aus SCALE-6 lieferte dabei die hete-
rogene Losung. Der Diffusionscode QUABOX/CUBBOX wurde als Ldser fir die stab-
zellenhomogenisierte Anordnung verwendet. Als Referenzlésung wurde ein Monte Car-
lo-Modell mit KENO-VI erstellt.

Die C5G7-Anordnung besteht aus einem Mini-Kern mit acht MOX und acht UOX
Brennelementen, die in einem Schachbrettmuster angeordnet sind (vgl. Abb. 4-10 und
Abb. 4-11). An den Seiten der Anordnung befindet sich ein Wasserreflektor. Aus Sym-
metriegrinden kann die Anordnung als Viertelkern mit reflektierenden Randbedingun-

gen modelliert werden.

uox
\

\
o -
a a D UOX Fuel
- - H | B wmoxs7%
:H: [] mox7.0%
L] | | ] ] B ] [ ] moxa3%

Abb. 4-10 Brennelementkonfigurationen des C5G7-Kerns.
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MOX uo,

Reflected B.C
Vacuum B.C

Moderator

Vacuum B.C. Reflected B.C.

Abb. 4-11 Horizontaler (links) und vertikaler (rechts) Schnitt durch den C5G7-Kern
mit Reflektor.

Um die SPH-Methode schrittweise zu Uberprifen, wird zunachst die Implementierung
an den beiden Brennelementen Uberprift, danach ein vereinfachtes Kernmodell ohne
Reflektor (mit reflektierenden Randbedingungen) und als letzter Schritt die C5G7-

Anordnung mit Reflektor berechnet.
Brennelemente

Die iterative SPH-Methode wurde wie oben beschrieben auf das UOX- und das MOX-
Brennelement angewendet. Mit einem Konvergenzkriterium von z,(k) = 10 wurden 20
Iterationen fur das UOX- und 66 fir das MOX-Brennelement bendtigt. Dies ist auf die
Heterogenitat des MOX-Brennelements, welches drei Zonen mit unterschiedlicher An-

reicherung hat, zurtickzufiihren.

Um die Konvergenz des Verfahrens darzustellen, sind in Abb. 4-13 bis Abb. 4-16 die
relativen Unterschiede von Diffusionsraten und Produktionsraten fir unterschiedliche
Stabzellen des UOX-Brennelements (s. Abb. 4-12 gezeigt. Man erkennt, dass die
konvergierten Reaktionsraten nahezu identisch mit dem Wert der heterogenen NEWT-
Rechnung sind. Die maximalen Abweichungen in der schnellen Energiegruppe liegen
bei ca. 0.06 %, die Abweichungen in der thermischen Gruppe liegen eine Grof3enord-

nung hoher bei ca. 0.5 %.
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(UOX-Brennelement).

C5G7 mit reflektierenden Randbedingungen

Nachdem die homogenisierten Wirkungsquerschnitte mit der SPH-Methode korrigiert
wurden, wurde als nachster Schritt das vereinfachte C5G7-Modell mit reflektierenden
Randbedingungen berechnet. Als Ergebnis sind die Abweichungen der Stableistungen
von der KENO-VI Referenzlosung in Abb. 4-17 dargestellt. Es ist zu erkennen, dass die
Anwendung der SPH-Methode einen deutlichen Genauigkeitsgewinn bringt. Die mittle-
re Abweichung der Stabzellenleistung verringert sich von 2,129 % auf 0,855 %, die
maximale Abweichung von 5,5 % auf 3,9 %. Auch der Fehler des Multiplikationsfaktors

verringert sich von 602 pcm auf 135 pcm.
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(a) QUABOX/CUBBOX Power Distribution obtained with NEWT Cross sections without SPH
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(b) QUABOX/CUBBOX Power Distribution obtained with NEWT Cross sections with SPH

Abb. 4-17 Relative Abweichungen der QUABOX/CUBBOX-Rechnungen (oben:
ohne SPH-Korrektur, unten: mit SPH-Korrektur) von der KENO-VI-
Referenzldsung.
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C5G7 mit Reflektor
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Korrektur von der KENO-VI-Referenzlésung.
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Nachdem die sich die SPH-Methode fiir das Modell mit reflektierenden Randbedingun-
gen als erfolgreich bewiesen hatte, wurde in einem letzten Schritt die C5G7-Anordnung
mit Reflektor berechnet. Dabei wurden die Wirkungsquerschnitte fir den Reflektor
durch die Ubliche Homogenisierungsprozedur erhalten. Die Abweichungen der Stab-
leistungen von der KENO VI Referenzldosung sind in Abb. 4-17 und Abb. 4-18 darge-
stellt. Es ist zu erkennen, dass die Anwendung der SPH-Methode auch hier einen deut-
lichen Genauigkeitsgewinn bringt. Die mittlere Abweichung der Stabzellenleistung ver-
ringert sich von 2,7 % auf 1,8 %, die maximale Abweichung von 8 % auf 5 %. Anderer-
seits ist festzustellen, dass die Abweichungen gro3er sind als im Modell mit reflektie-
renden Randbedingungen. Insbesondere weisen die Stabzellen in der Nahe des Re-
flektors relativ hohe Abweichungen auf. Dieser Effekt konnte sich bei groReren Kerna-
nordnungen noch verstarken. Daher ist eine Weiterentwicklung der SPH-Methode fir

den Reflektor angebracht.

4.2.3 Die Methode der effektiven Absorber-Wirkungsquerschnitte

Ein weiteres Verfahren zur Korrektur stabzellhomogenisierter Wirkungsquerschnitte in
Reaktorberechnungen wurde im Vorgéngervorhaben RS1160 entwickelt und bereits
angewandt /LAN 09, ZWE 08/. Dabei wurde eine flr die Absorberelemente in schnellen
Reaktoren entwickelte und eingesetzte Methode /GIE 90/ auf Leichtwasserreaktoren
Ubertragen. Eine reine Fluss-Volumen-Homogenisierung der Stabzellen-Wirkungs-
guerschnitte in der Brennelement-Transportrechnung zieht fir heterogene Anordnun-
gen eine Nichterhaltung der Reaktionsraten nach sich. Im Fall starker Heterogenitaten,
z. B. bei Absorberstabzellen, fuihrt dies zu einer deutlichen Uberschatzung der Absorp-
tionsraten /LAN 09/. Fir die kontrollierten Brennelemente des DWR-MOX/UO,-
Kerntransientenbenchmarks /KOZ 06/ (siehe Abb. 4-6) ergeben sich damit um ca.
2000 pcm zu hohe Steuerstabwirksamkeiten. Werden die entsprechenden Wirkungs-
querschnitte fir Ganzkernberechnungen verwendet, ergeben sich dadurch falsche

Steuerstabwirksamkeiten sowie eine stark verzerrte Leistungsverteilung, Abb. 4-20.
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Abb. 4-20 Relative Unterschiede zwischen der PARTISN-Brennelement-Leistungs-
verteilung zur Monte-Carlo-Losung mit JEF-2.2-Daten: Links mit unkorri-
gierten, rechts mit effektiven homogenisierten Absorber-
Wirkungsquerschnitten.

Dies kann dadurch weitgehend korrigiert werden, dass durch Einfihrung einer effekti-
ven Absorberdichte, und damit eines Satzes von effektiven makroskopischen Absor-
ber-Wirkungsquerschnitten, die Absorption der Steuerstdbe soweit reduziert wird, dass
in den Brennelement-Berechnungen die Steuerstabwirksamkeiten fir homogenisierte
Stabzellen dieselben Werte annehmen wie fur nicht-homogenisierte Stabzellen, siehe
Abb. 4-20 rechts. Zur Erzeugung der stabzell-homogenisierten Wirkungsquerschnitte
wurde der Lattice-Code NEWT aus dem SCALE-5.1-Programmsystem mit einer auf
ENDF/B-V basierenden 44-Gruppen-Bibliothek eingesetzt. Die Wirkungsquerschnitte
wurden auf 18 Energiegruppen zur Verwendung mit dem SN-Transportcode PARTISN
kondensiert. Details finden sich in /ZWE 08/. Die Wirkung der Korrektur der zellhomo-
genisierten Absorber-Wirkungsquerschnitte ist ahnlich wie bei der Verwendung von
Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren, siehe Abb. 4-8.

In Tab. 4-2 werden die mit und ohne Korrektur der Absorberwirkungsquerschnitte be-
rechneten Steuerstabwirksamkeiten mit den MCNP-Referenzergebnissen verglichen.
Die Wirksamkeiten der Steuerstabe in den Einzelbrennelementen Al, C3 und E5 be-
ziehen sich auf den vollstandig kontrollierten Zustand, d.h. sie beschreiben die Reakti-
vitatsdnderung bei einem Steuerstabauswurf aus dem kontrollierten Kern. Es zeigt
sich, dass die Verwendung korrigierter Absorberwirkungsquerschnitte ganz wesentlich
fur die Bestimmung realistischer Werte der Steuerstabwirksamkeiten ist, was den Ab-

lauf von Transienten entscheidend mitbestimmit.
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Tab. 4-2 Berechnete Steuerstabwirksamkeiten in pcm fir den DWR-MOX/UO2-
Kerntransientenbenchmark.

Alle Stabe Al C3 E5
6723 -826 -1096 -241
MCNP/JEF-2.2
6713 -824 -1110 -239
PARTISN
7034 -888 -1245 -269
PARTISN ohne WQ-Korrektur

Die Starke der beschriebenen Methode der effektiven Absorber-Wirkungsquerschnitte
kommt voll zur Geltung, wenn man die berechneten Stableistungsverteilungen mit der
MCNP-Referenzldsung vergleicht. Dazu wird wieder das kontrollierte Brennelement E5
(siehe Abb. 4-6) aus dem DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbenchmark herangezogen.
Um sicherzustellen, dass Diskrepanzen zwischen der deterministischen und der Mon-
te-Carlo-L6sung nicht auf statistische Unsicherheiten zuriickzufihren sind, wurden fir
die MCNP-Rechnung 10° Neutronenschicksale ausgewertet; dies fiihrt zu relativen sta-
tistischen Unsicherheiten (1 o) fur die Stableistungen im betrachteten Brennelement
von 0.23 % — 0.43 %. Wahrend sich ohne die Korrektur der Wirkungsquerschnitte ein
ahnlich unbefriedigendes Bild wie in Abb. 4-9 links ergibt, verbessert sich die Uberein-
stimmung mit korrigierten Wirkungsquerschnitten drastisch. Die Verwendung von Stab-
zell-Diskontinuitatsfaktoren ergibt noch Unterschiede zur MCNP-Referenzldsung von
maximal ca. 5 % bei einer Standardabweichung von 1.75 %; die Methode der effekti-
ven Absorber-Wirkungsquerschnitte liefert eine maximale Abweichung von weniger als
2 % bei einer Standardabweichung von 0.65 %. Dies ist in Abb. 4-21 dargestellt.
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Abb. 4-21 Relative Unterschiede zwischen der stabzellenweisen Sy-
Transportlosung fur die Leistungsverteilung im Brennelement E5 und der
MCNP-Referenzlésung. Links: TORT-TD mit PDFs nach der GET-
Methode. Rechts: PARTISN mit effektiven homogenisierten Absorber-
Wirkungsquerschnitten.

Im Rahmen des Vorhabens RS1183 wurde die Methode der effektiven Absorber-
Wirkungsquerschnitte zusatzlich zum Vergleich mit Monte-Carlo-Referenzergebnissen
an gemessenen Daten validiert. Dazu wurde eine Serie von Benchmark-Experimenten
herangezogen, bei denen die Stableistungsverteilungen in kritischen Anordnungen von
DWR-UO,-Brennelementen gemessen wurden (LEU-COMP-THERM-008 in /NEA 95/).
Diese Experimente wurden 1970 von Babcock & Wilcox durchgefiihrt; es handelt sich
um 15x15-Brennelemente mit niedrig-angereichertem Uran. Die Brennelemente enthal-

ten unterschiedliche Heterogenitaten in Form von Wasserkanalen und Absorberstaben.
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Abb. 4-22 Kernanordnung und Brennelement mit Absorberstaben aus der Bench-
mark-Serie LEU-COMP-THERM-008.

Fur die Validierungsberechnungen wurden drei Falle verwendet, (a) ohne Heterogeni-
tat, (b) mit Wasserkanalen, (c) mit Pyrex-Absorberstdben und einem zentralen Was-
serkanal. Die gesamte Anordnung und das Brennelement mit Absorberstédben sind in
Abb. 4-22 dargestellt. Im Fall (a) sind alle 17 Positionen P/W mit Brennstaben besetzt,
im Fall (b) mit Wasserkanédlen. Die MCNP-Referenzberechnungen wurden mit auf
JEFF-3.1 basierenden Daten kontinuierlicher Energie durchgefuhrt. Fur die Anordnun-
gen, fur die Stableistungsverteilungen berechnet wurden, wurden 3x10° Neutronen-
schicksale ausgewertet, um die Stableistungen mit hinreichend kleiner statistischer
Unsicherheit zu ermitteln; diese betragt an allen Stabpositionen des zentralen Brenn-

elements weniger als 0.2 % (1 o).
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Fur die deterministischen Berechnungen mit dem Sy-Code PARTISN wurden wie Ub-
lich zellhomogenisierte Wirkungsquerschnitte aus entsprechenden Brennelement-
Berechnungen mit dem Lattice-Code NEWT erzeugt und auf 18 Energiegruppen kon-
densiert; dabei wurde bereits die ENDF/B-VII-Bibliothek in 238 Energiegruppen aus
dem SCALE-6-System verwendet. Bei der Durchfihrung von Brennelementberech-
nungen mit PARTISN unter Verwendung dieser homogenisierten Wirkungsquerschnitte
wird fur das Brennelement mit den Absorberstdben erwartungsgemal die Stabwirk-
samkeit deutlich Uberschéatzt. Dies wird wieder durch die Einflihrung einer effektiven
Absorberdichte korrigiert, mit der die makroskopischen homogenisierten Wirkungs-

querschnitte fir die Absorber-Stabzelle zu multiplizieren sind.

Die Ergebnisse werden in Tab. 4-3 verglichen. Die deutlichen Abweichungen zwischen
den gemessenen und mit MCNP berechneten Stableistungsverteilungen sind mit gro-
Ber Wahrscheinlichkeit zumindest teilweise auf Messungenauigkeiten zurlickzufiihren;

darauf deuten physikalisch schwer erklarbare Spriinge in den gemessenen Verteilun-

gen hin.
Tab. 4-3 Ergebnisse fur Kernanordnungen aus der Benchmark-Serie LEU-
COMP-THERM-008 mit MCNP unter Verwendung von nuklearen Punkt-
daten, und PARTISN unter Verwendung zellhomogenisierter 18-
Gruppen-Daten.
(a) nur (b) (c)
Brennstabe mit mit Absorbers-
Wasserkanélen taben
MCNP 0.99805 0.99815 0.99716
b
~ PARTISN 0.99704 0.99835 0.98995
PARTISN (korrigiert) 0.99741
2 6| MCNP / Experiment 1.80 % 1.31 %
25
L 5| PARTISN / Experiment 1.88 % 1.91 %
£73
22 PARTISN / MCNP 0.55 % 1.47 %
55
L c
2 2| PARTISN (korrigiert) / Ex- 1.45 %
20
PARTISN (korrigiert) / 0.69 %
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Aus Tab. 4-3 ist ersichtlich, dass zum Erreichen eines verninftigen Multiplikationsfak-
tors fir die Anordnung mit Absorberstaben eine Korrektur der zellhomogenisierten Wir-
kungsquerschnitte zwingend erforderlich ist. Mit einer solchen Korrektur wird auch die
Ubereinstimmung der berechneten Stableistungsverteilung sowohl mit der Monte-

Carlo-Referenzldsung als auch mit den Messdaten entscheidend verbessert.

Damit stehen zwei Verfahren, die SPH-Methode und die Methode der effektiven Ab-
sorber-Wirkungsquerschnitte, in der nuklearen Berechnungskette der GRS zur Verfi-
gung, unter deren Anwendung aus den verfligbaren Lattice-Codes (HELIOS, NEWT)
zellhomogenisierte Multigruppen-Wirkungsquerschnitte flir nachfolgende Kernberech-
nungen mit beliebigen deterministischen und Monte-Carlo-Transportcodes erzeugt
werden kénnen. Die Verwendung von Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren nach der GET-
Methode ist unter den in der GRS verfligbaren Neutronentransportprogrammen auf
TORT-TD beschréankt. Sie weist bei der Bestimmung der Stableistungsverteilungen in
kontrollierten Brennelementen deutliche Diskrepanzen zur Monte-Carlo-Referenz-

I6sung auf.

4.3 AP 1.3: Kopplung des Neutronentransportcodes TORT-TD mit einem

thermohydraulischen Unterkanalmodell

Der fur die Kopplung mit TORT-TD und QUABOX-CUBBOX vorgesehene Unterkanal-
code COBRA-TF wurde in RS1183 an verschiedene Computerplattformen (Linux und
Windows) angepasst und erfolgreich an der GRS implementiert und getestet. In Analo-
gie zur Kopplung mit ATHLET wurde fir TORT-TD/COBRA-TF eine interne Kopplung
realisiert. Die zur Kopplung erforderlichen Schnittstellen in TORT-TD und COBRA-TF
wurden definiert und implementiert. Wie in TORT-TD/ATHLET, so wird auch in TORT-
TD/COBRA-TF nach Ermittlung des stationaren Ausgangszustandes eine Nulltransien-
te durchgefuihrt. Zur Verifikation des gekoppelten Codes TORT-TD/COBRA-TF wurde
eine Steuerelement-Auswurftransiente in einer 2x2 DWR-Brennelementanordnung mit
halbseitig reflektierenden Randbedingungen und axialen Reflektoren berechnet. Die-
ses Problem wurde zuvor schon mit TORT-TD/ATHLET behandelt, so dass direkte
Vergleiche moglich sind. Fir COBRA-TF wurde ein Modell mit vier thermohydrauli-
schen Kanalen erstellt, die den einzelnen Brennelementen zugeordnet sind. Die Ein-
gabedatensatze fir TORT-TD und COBRA-TF wurden zusammen mit dem Codesys-
tem TORT-TD/COBRA-TF an die Pennsylvania-State-Universitat weitergegeben, um

die weitere Kooperation auf dem Gebiet der gekoppelten Codesysteme zu intensivie-
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ren und auszubauen. Erste Ergebnisse zeigen ein stabiles Konvergenzverhalten und
einen plausiblen Verlauf der Transiente in guter Ubereinstimmung mit dem TORT-
TD/ATHLET-Resultat.

Der Code COBRA-TF verfuigt zum gegenwartigen Zeitpunkt tber keinen echten statio-
naren Modus, was den Start einer transienten Rechnung erheblich erschwert. Es wur-
de daher ein sogenannter pseudo-stationarer Modus entwickelt, aus dem heraus die

Transiente eingeleitet wird. Die Vorgehensweise ist dabei wie folgt:

- COBRA-TF wird mit einer zun&chst per Input spezifizierten, physikalisch plausiblen

Leistungsverteilung auskonvergiert;

— Die von COBRA-TF erzeugten Thermohydraulik-Daten werden an TORT-TD
bzw. QUABOX/CUBBOX lbergeben;

— TORT-TD bzw. QUABOX/CUBBOX flihrt mit den durch die Thermohydraulik

gegebenen Rickwirkungen eine stationdre Rechnung durch;

— COBRA-TF wird erneut auskonvergiert, diesmal aber mit den von TORT-TD
bzw. QUABOX/CUBBOX berechneten nodalen bzw. stabweisen Leistungswer-

ten.

Diese Prozedur wird solange ausgeftihrt, bis sich eine sog. Nulltransiente einstellt, d.h.
ein zeitabhangiger Verlauf, bei dem sich die fiir die Neutronik relevanten Daten Brenn-
stofftemperatur, Moderatordichte und nodale Leistung nicht mehr signifikant &ndern.
Wahrend dieser Nulltransiente werden aulRerdem die Zeitschritte der beiden gekoppel-
ten Codes synchronisiert, wobei tblicherweise die Fluiddynamik der fuhrende Code ist.
Eine Demonstration der Funktionalitdt des gekoppelten Systems sowie erste Rechen-
ergebnisse sind auf der Physor 2010 verdéffentlich worden /PER 10a, CHR 10/. Auf der
ICONE 17 wurde daruber hinaus Uber die ersten Implementierungserfolge mit TORT-
TD/ATHLET berichtet /VEK 09/.

AuBerdem musste in COBRA-TF ein sog. Boron Tracking-Modell implementiert, mit
dem die raumliche Verteilung der Borkonzentration (z. B. fur den Fall von Bortransien-
ten wie Borverdiinnung) ermittelt werden kann. Diese Funktionalitat war bislang nicht in
COBRA-TF vorhanden. Erste Versuche mit einem sog. Upwind-Verfahren erwiesen
sich numerisch als robust, zeigten allerdings eine deutliche humerische Diffusion. Ein

erweiterter Ansatz wurde gemeinsam mit der TU Minchen erarbeitet: hier wurde die
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sog. flusskorrigierte Methode von Smolarckievic implementiert, die in dieser Form auch
bereits im TRAC-PF1/MOD2-Code eingesetzt wird. Diese Methode verringert zwar
deutlich die numerische Diffusion, kann aber zu Instabilitdten fihren, die im weiteren

Vorhabensverlauf noch grindlicher untersucht werden mussen.

Parallel zur Kopplung an TORT-TD wurde auch eine Kopplung zwischen dem ther-
mohydraulischen Unterkanalcode COBRA-TF und dem neutronenkinetischen Code
QUABOX/CUBBOX (nodale Diffusionstheorie) implementiert, um eine volle Vergleich-
barkeit von nodaler Diffusionstheorie und Transporttheorie zu erreichen. Eine soge-
nannte Moderator Density Transient (bei der die Kiihimitteldichte am Kerneintritt variiert
wird) wurden mit diesem Codesystem gerechnet. Die Arbeiten zu COBRA-TF sind re-
levant fir die Simulation von LWR-Transienten, da eine detailgenaue Simulation sol-
cher Transienten eine Unterkanalanalyse erfordert. Die Rechenzeit dieses gekoppelten
Codesystems ist flr praktische Anwendungen durchfilhrbar und erfordert bei ver-
gleichbarer Genauigkeit deutlich weniger Systemressourcen als COBRA-TF/TORT-TD.
Die Ergebnisse wurden auf der Jahrestagung Kerntechnik 2010 vorgestellt /PER 10b/
und sind ausfihrlich in Kapitel 4.3.5 und Kapitel 4.3.6 dokumentiert.

43.1 COBRA-TF Beschreibung

Als Ergéanzung zu dem Ruckwirkungsmodell mit parallelen Kihlkanélen aus ATHLET-
Komponenten wurde in TORT-TD eine Kopplung mit einem Unterkanalmodell imple-
mentiert. In der GRS ist das thermohydraulische Unterkanal-Programm COBRA-TF
seit 2008 verfigbar. COBRA-TF (COBRA-TF: COolant Boiling in Rod Arrays — Two
Fluid) ist urspringlich vom Pacific Northwest Laboratory unter der Betreuung der
U.S.NRC entwickelt worden. Die Version, die derzeit in der GRS benutzt wird, wurde
an der Penn State University (PSU) aktualisiert und verbessert /CUE 06/. COBRA-TF
ist in der Lage, verschiedene geometrische Nodalisierungen umzusetzen: so kann z. B.
eine radiale Masche einem Brennelement-Querschnitt (,Grobmasche®), aber ebenso
auch einer einzelnen Brennstabzelle (,Feinmasche”) entsprechen. Der Code I6st das

Zwei-Fluid-, Drei-Feld-Gleichungssystem fir zwei Phasen im Reaktordruckbehalter:
— ,Continuous vapor“ (Masse, Impuls und Energie)
— ,Continuous liquid“ (Masse, Impuls und Energie)
— ,Entrained liquid drops* (Masse und Impuls)

— ,Non-condensable Gas" Mischung (Masse)
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4.3.2 Anbindung von COBRA-TF an die Unsicherheits- und Sensitivitats-
analyse des GRS-Codes SUSA

Eine automatisierte Anbindung an die Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse des
GRS-Codes SUSA (Software for Uncertainty and Sensitivity Analysis) wurde gemein-
sam von GRS und Penn State University (PSU) entwickelt. COBRA-TF/SUSA-
Rechenlaufe sind z. B. fur die Ubung 1-4 des BFBT-Benchmarks /NEY 05/ durchgefihrt
worden. Das Ziel dieser Ubung ist die Verteillung des Dampfvolumenanteils am Austritt
des elektrischen geheizten SWR-Brennelements nachzurechnen und mit den experi-
mentellen Daten zu vergleichen. Zwei Ergebnistypen werden erzeugt: die Wahrschein-
lichkeitsdichteverteilungen (PDF = Probability Density Functions) und das statistische
Gewicht, d.h. die Sensitivitat jedes Parameters auf die Rechenergebnisse. Zwei Para-
metertypen wurden untersucht: die thermohydraulischen Randbedingungen (z. B. der
Druck, die Leistungsverteilung, etc...) und die Modellierungsparameter (z. B. ,single-
phase mixing coefficient”, ,film-to-vapor interfacial drag coefficient”, etc...). Relevante
Ergebnisse, die bei der Dienstreise nach Saratoga Springs in 2009 gerechnet wurden,
wurden auf der M&C 2009 prasentiert /AVR 09/. Sie lassen sich wie folgt zusammen-

fassen:

- Der Druck ist ein Randbedingungsparameter, der den hdchsten Einfluss auf die
Verteillung des Dampfvolumenanteils hat.

- Der ,single-phase mixing coefficient* und der ,film-to-vapor interfacial drag coef-
ficient" sind die Modellierungsparameter, die den héchsten Einfluss auf die Ver-

teillung des Dampfvolumenanteils haben.

Daraus folgt, dass der Weiterentwicklungsaufwand von COBRA-TF Modellen auf diese

zwei Korrelationen fokussiert werden soll.

4.3.3 Implementierung eines sogenannten ,Boron Tracking“-Modells

Die Borkonzentration im Kern spielt eine wichtige Rolle bei gekoppelten DWR-
Transientensimulationen. Die COBRA-TF Version, die die GRS in 2008 bekommen
hat, war nicht in der Lage die Borkonzentration zu berechnen. Deshalb wurden zwei
verschiedene sogenannte ,Boron Tracking“-Modelle hoherer Ordnung in COBRA-TF
implementiert. Das sogenannte Godunov-Modell wurde in der PSU entwickelt, wahrend
das Smolarkievicz-Modell in der GRS implementiert und getestet wurde.

50



Die Smolarkievicz-Methode wurde erfolgreich in dem 3-dimensionalen Druckbehélter-
modul des Systemcodes TRACPF1/MOD2 in der PSI implementiert. Diese Methode
besteht aus einer héheren Flusskorrektur-Ordnung des Ublichen Berechnungsmodells

erster Ordnung.

Erste Ergebnisse einer Borpfropfen-Transiente in einer 2x2-Kanal Anordnung, die mit
der Smolarkievicz-Methode berechnet wurden, sind in Abb. 4-23 dargestellt. Das Be-
rechnungsmodell erster Ordnung (IORD=0) zeigt eine sehr gute Stabilitat. Allerdings
kann starke numerische Diffusion beobachtet werden. Korrekturen héherer Ordnung
(IORD=1-2) kénnen deutlich die numerische Diffusion reduzieren. Doch wenn die nu-
merische Diffusion in COBRA-TF reduziert wurde, sind einige Stabilitdtsprobleme iden-
tifiziert worden, die derzeit untersucht werden. Durch diese Probleme kann die lokale
Borkonzentration unter- bzw. berschatzt werden. Dies spielt eine bedeutende Rolle,

wenn die Borkonzentration mit einem neutronenkinetischen Code gekoppelt wird.
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Abb. 4-23 Axiale Borkonzentrationsverteilung im 2x2-Minikern wéahrend einer Bor-
pfropfen-Transiente

4.3.4 Kopplung des Neutronentransportcodes TORT-TD mit dem ther-
mohydraulischen Unterkanalmodell COBRA-TF

Auf der Basis der bei der GRS vorliegenden Erfahrungen bei der Kopplung von Neut-

ronenkinetik- und Thermohydraulik-Programmen wird die so genannte interne Kopp-
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lung zwischen TORT-TD und COBRA-TF angewandt (Abb. 4-24). Bei dieser Art der
Kopplung ist das Thermohydraulik-Programm das Hauptprogramm. Der Neutronenki-

netikcode wird als Unterprogramm aufgerufen.

Eine allgemeine Kopplungsschnittstelle ist auf Basis der bereits existierenden Kopp-
lung der Programme QUABOX-CUBBOX (auch TORT-TD) und ATHLET entwickelt
worden. Diese Schnittstelle erlaubt den Austausch von Informationen unabhé&ngig von
der unterschiedlichen Anzahl der axialen Knoten der beiden Programme und fihrt die
automatisierte Interpolation der ausgetauschten Parameter auf den jeweiligen Gittern
durch. Die ausgetauschten Daten zwischen beiden Programmen schlieRen folgende

Parameter ein:
Von TORT-TD zu COBRA-TF:
¢ Nodale Leistungsverteilung,
Von COBRA-TF zu TORT-TD:
¢ Nodale Kihlmitteldichte,
¢ Nodale Kihlmitteltemperatur,
¢ Nodale (Doppler-) Brennstofftemperatur,

e Nodale Borkonzentration

INTERNAL COUPLING

TORT-TD COBRA-TF
Absolute
Core (or core region) power Core (or core region)

Thermal hydraulics
3D-neutron kinetics 4

Tt, Pmods Cs Heat transport

Abb. 4-24 Interne Kopplungsmethode

In einem zweiten Schritt wurde die stationdre Kopplung der beiden Programmteile im-
plementiert. Solange noch kein vollwertiger stationarer Modus in COBRA-TF vorhan-
den ist, wird zunachst der Pseudo Steady-State Mode benutzt. Im Pseudo Steady-

State Modus werden die folgenden Schritte durchgefuhrt:
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1. COBRA-TF lauft im transienten Modus bis zur Konvergenz mit seinen Eingabe-
datensatz-Randbedingungen
Konvergierte TH-Parameter werden auf TORT-TD Ubertragen
TORT-TD lauft im stationdren Modus bis zur Konvergenz

Konvergierte Leistungsverteilung wird auf COBRA-TF Ubertragen

Die beiden Programme iterieren bis zur Systemkonvergenz. Dazu missen sogenannte
Konvergenzkriterien definiert werden. Die internen COBRA-TF Konvergenzkriterien
sind die Moderator Dichte sowie die Brennstofftemperatur (Doppler-Temperatur). Dazu

kommt die Leistungsdichte als letztes Systemkonvergenzkriterium.

Um transiente Rechnungen mit dem gekoppelten Programmsystem TORT-
TD/COBRA-TF in effizienter Weise durchfihren zu kénnen, ist es nétig, eine spezielle
Zeitschrittsynchronisationsmethode zu entwickeln. Die Zeitsynchronisation zwischen
COBRA-TF und TORT-TD wird explizit mit der sogenannten ,staggered time step
scheme" gelost (Abb. 4-25). In diesem Schema ist COBRA-TF der fiilhrende Code.
Wenn der COBRA-TF Zeitschritt lAnger ist als das Maximum, das in TORT-TD erlaubt
ist, hat TORT-TD die Mdglichkeit, mehrere kleinere Zeitschritte mit linear interpolierten

TH-Feedbacks durchzufiihren.

TH (tn) TH (tn+1_ tn + An+1)
g £ = Time axis
: S P
| & S B
«g\ (&(‘.

NK (tn) NK (tn+1

W

Abb. 4-25 ~Staggered time step” Schema

—

Die Kopplung zwischen dem thermohydraulischen Unterkanalcode COBRA-TF und
dem neutronenkinetischen Code TORT-TD (Feinmaschen-Transporttheorie) wurde voll
implementiert. Das gekoppelte Codesystem COBRA-TF/TORT-TD erlaubt eine sehr
detaillierte Darstellung des Kerns (eine Feinmasche entspricht dabei einer Brennstab-
zelle). Der Vorteil eines solchen Systems ist, dass die Genauigkeit der Ergebnisse sehr
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grof3 ist. Hierfur wird international mittlerweile der Begriff "High-Fidelity"- Kernberech-

nungen verwendet. Wesentlicher Nachteil ist die erhebliche bendtigte Rechenzeit.

4.3.5 COBRA-TF/TORT-TD DWR-Validierungsfélle

Zwei relevante Ergebnisse, die bei der Dienstreise zur Penn-State University in 2009
gerechnet wurden, wurden auf der PHYSOR 2010 prasentiert /CHR 10/.

- Ein Stabauswurf aus einer 2x2-UO2-Brennelementanordnung (Abb. 4-26). Die
gleiche Transiente wurde mit zwei verschiedenen COBRA-TF Modellen durch-
gefuhrt: Erst entspricht eine radiale Masche einem Brennelement-Querschnitt
(,Grobmasche*) dann einer einzelnen Brennstabzelle (,Feinmasche®). In beiden
Fallen ist das TORT-TD Modell feinmaschig. Die Ergebnisse sind in Abb. 4-27
und Abb. 4-28 dargestellt. Die TH-Modellierung hat eine erhebliche Auswirkung
auf die maximale Leistung und die Brennstofftemperatur. Diese Ergebnisse zei-
gen, dass "High-Fidelity"-Systeme wichtig sind um transiente Simulationen mit

héherer Genauigkeit durchzufihren.

Reflective BC
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Abb. 4-26 2x2-U02-Brennelementanordnung fiir die Steuerstabauswurf-Simulation

54



4500 |

4000 N\ Assembly wise TH
/\\ feedbacks

3500
\\ = Pin wise TH feedbacks

\j\

1000 \\

500 \\
\

1,00 1,05 1,10 1,15 1,20
TIME[s]

CORE POWER [MW]
- N N w
(0] o (O] o
o o o o
o o o o

—

Abb. 4-27 Zeitablauf der Kernleistung wahrend eines Steuerstabauswurfs — Ver-
gleich zwischen grobmaschigen und feinmaschigen TH-Modellen
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Abb. 4-28 Zeitablauf der mittleren Kern-Brennstofftemperatur wahrend eines Steu-
erstabauswurfs — Vergleich zwischen grobmaschigen und feinmaschi-
gen TH-Modellen

— Stationarer Zustand eines vollen DWR-Kerns. Der ausgewahlte Kern kommt
aus dem ,OECD/NEA, PWR MOX/UQO, Core Transient Benchmark”. Die mittle-
re axiale Leistungsverteilung am Volllast Zustand ist in Abb. 4-29 dargestellt.

Diese Ergebnisse stehen in guter Ubereinstimmung mit den Ergebnissen des
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COBRA-TF/NEM Systems (von PSU geliefert). Beide gekoppelte Systeme ver-
wenden das gleiche COBRA-TF Modell. Deshalb beruhen die Unterschiede auf

den verschiedenen neutronischen Modellen (z. B. NEM ist nur ein Diffusions-

code, der aus wenigen Gruppen besteht).

[%.] 1enmod aion
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Abb. 4-29
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MENMZTF
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Axial height [cm]

Axiale Leistungsverteilung am Volllast Zustand — Vergleich zwischen
COBRA-TF/TORT-TD und COBRA-TF/NEM

COBRA-TF/TORT-TD SWR-Validierungsfalle

Die entwickelte Kopplung des Neutronentransportcodes TORT-TD mit dem thermohyd-

raulischen Unterkanalmodell COBRA-TF wurde von DWR- zur SWR-Anwendungen

erweitert. Zur Validierung wurde ein Brennelementtyp aus dem ,OECD/NRC Oskar-
shamn-2 BWR Stability* Benchmark benutzt (sog. ATRIUM10) benutzt, der derzeit

auch in deutschen Reaktoren verwendet wird.

Oszillationen des Rechensystems wurden wahrend der Pseudo Steady-State Konver-

genz beobachtet (Abb. 4-30). Deshalb sollte eine Konvergenzbeschleunigungsmetho-

de implementiert werden. Diese Implementierung wurde erfolgreich durchgefiihrt und

stationare Simulationen konnten berechnet werden (Abb. 4-31).
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Abb. 4-30 Leistungsverteilung wahrend der Pseudo Steady-State Konvergenz vor
der Implementierung einer Konvergenzbeschleunigungsmethode

120
>~ 80
3 / \
>
= \
2 60 v
w
2 = | 3st iteration
g 40
) = Penultimate iteration \/
o
20
O T T T T T T T 1
0 10 20 30 40 50 60 70 80

AXIAL NODE

Abb. 4-31 Leistungsverteilung wahrend der Pseudo Steady-State Konvergenz
nach der Implementierung einer Konvergenzbeschleunigungsmethode
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4.3.7 Kopplung des Diffusionscodes QUABOX/CUBBOX mit dem ther-
mohydraulischen Unterkanalmodell COBRA-TF

Parallel zur Kopplung an TORT-TD wurde auch eine Kopplung zwischen dem ther-
mohydraulischen Unterkanalcode COBRA-TF und dem neutronenkinetischen Code
QUABOX/CUBBOX (nodale Diffusionstheorie) implementiert, um eine volle Vergleich-
barkeit der nodalen Diffusionstheorie mit der Transporttheorie zu erreichen. Die Re-
chenzeit dieses gekoppelten Codesystems ist fir praktische Anwendungen durchfihr-
bar und erfordert bei vergleichbarer Genauigkeit deutlich weniger Systemressourcen
als COBRA-TF/TORT-TD.

Eine sogenannte "Moderator Density Transient" (bei der die Kiihimitteldichte am Kern-
eintritt variiert) wurde mit diesem Codesystem gerechnet. Die Ergebnisse wurden
ebenfalls auf der PHYSOR 2010 /PER 10a/ und der Jahrestagung 2010 /PER 10b/
vorgestellt. Der Zeitablauf der Transiente ist in Abb. 4-32 dargestellt. Diese Ergebnisse
stehen in sehr guter Ubereinstimmung mit den Ergebnissen des ATHLET/QUABOX-
CUBBOX Systems.

3,04E+09
3,00E+09
2
e 2,96E+09
w
=
o
[~
I 2,92E+09
=
o
= ATHLET-Q/C
2,88E+09 —— COBRA-Q/C
2,84E+09
0 5 10 15 20 25 30
SIMULATION TIME [s]

Abb. 4-32 Zeitablauf der Kernleistung wahrend einer Kiihimitteldichtevariation am
Kerneintritt - Vergleich zwischen COBRA-TF/QUABOX-CUBBOX und
ATHLET/QUABOX-CUBBOX Ergebnisse
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4.4 AP 1.4: Auswertung von Ansatzen zur Behandlung mit unstrukturierten
Gittern

Numerische Routinen, unter anderem aus den Open Source-Sofwarepaketen PetSC,
Paradiso und Trilinos wurden fur unterschiedliche Sparse-Matrix-Testprobleme auf den
Rechnern der GRS implementiert, mit unterschiedlichen Compileroptionen optimiert
und hinsichtlich ihrer parallelen Performance Uberprift. Das Programmpaket Paradiso
wurde erfolgreich fir die Losung von linearen Gleichungssystemen mit schwach be-
setzten Matrizen verwendet, wie sie z. B. bei der Diskretisierung von partiellen Diffe-
rentialgleichungen mit unstrukturierten Gittern oder auch bei ATHLET bei der Zeitdis-

kretisierung von parabolischen Differentialgleichungen auftreten.

4.4.1 Herleitung der FEM-Grundgleichungen

Ausgangspunkt ist die allgemeine Form der zweidimensionalen Diffusionsgleichung in

Cartesischen Koordinaten (7 = (x, y)):

VID@VF@®)] - oD E) +sF) =0 (4.4-1)

Darin sind D(7¥) die Diffusionskonstante, f(r) der gesuchte skalare Neutronenfluss,
o(7) der totale Wirkungsquerschnitt und s(#) der Gruppenquellterm. Ist 2 das Raum-
gebiet, innerhalb dessen die Diffusionsgleichung zu I6sen ist (Problemgebiet), lautet

die Galerkin-Bedingung flir noch naher zu spezifizierende Testfunktionen ¢, (¥):

f dA o, DV [DAVFP)] — o@fF +s@} =0 (4.4-2)

Q

bzw.

JdA ¢i(7ﬁ’.[m7’f]—f

) Q

dA o@D, Pf @) + fg dA § (s = 0 (4.4-3)

Hierin ist dA = dxdy. Nach dem Satz von Gaul}

fﬁa: fﬁ%

Q aQ
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lasst sich das erste Integral in ein Integral Giber die Oberflache von Q umwandeln (set-
ze hierzu v(7) := [D(Fﬁf(?)]cl)i(F)) und damit die zweifache Ableitung im Integranden

in eine erste Ableitung Uberflhren (partielle Integration):

J dA DV, Vf + oo, f — ;5] = 35 ds D¢, gn (4.4-4)

Q 0

Darin wurde die Abkirzung

gn =V -1 (4.4-5)

fur den Gradienten des Neutronenflusses entlang der Oberflachennormalen von Q ge-
setzt, die der Neumann-Randbedingung auf dem Rand 0Q des Problemgebiets ent-

spricht.

Die Entwicklung des gesuchten Neutronenflusses f(#) nach den N Basisfunktionen ei-

ner rAumlichen Diskretisierung in finite Elemente mit insgesamt N Knoten lautet:

N
FO =) £, (4.4-6)
=1

Damit die (unbekannten und zu bestimmenden) Entwicklungskoeffizienten f; die Werte

des Neutronenflusses an den Knoten j = 1,...,N darstellen, missen die Basisfunktionen

folgende Eigenschaft besitzen (k lauft tber alle Knoten-Indizes):

¢j () = S (4.4-7)

Die genaue Gestalt der Basisfunktionen wird weiter unten angegeben. Zunachst wird
die Entwicklung des Neutronenflusses nach den Basisfunktionen dazu benutzt, ein li-

neares Gleichungssystem flr die Entwicklungskoeffizienten f; aufzustellen:

Einsetzen der Neutronenflussentwicklung in die Galerkin-Bedingung fuhrt auf
(4.4-8)

Q

fdA D() Vo, zN:f,- ﬁ¢j+a¢iifj¢j—s¢i = fdan)ign
j=1 j=1 Q

bzw.
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>y [ da[p@ Fa 7o, + 08,626,

j=1 Q (4.4-9)

_ j dA s(P)o,(P) + fdsbmcbi(f)gn

Q oQ

ds ist im Zweidimensionalen das Linienelement entlang des Randes 0Q von Q. Mit den

Abklrzungen

= [ da[DG) T, ) T, + 06,8, ) 4410
0

und

by = f dA s(D)0,(7) + fdsp(f)q)i(f)gn (4.4-11)
e 2Q

lautet das zu l6sende lineare Gleichungssystem:
N

Z a;jfj = b; (4.4-12)

j=1
Die Matrix der Koeffizienten a;; und die Elemente b; des Vektors der rechten Seite

werden in Anlehnung an die Strukturmechanik auch Steifigkeitsmatrix (stiffness matrix)

bzw. Lastvektor (load vector) genannt.
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Abb. 4-33:  Affin-lineare Transformation eines allgemeinen Dreiecks (links) auf ein
isoparametrisches Standarddreieck (rechts)

Das Finite-Element-Problem der Diffusionsgleichung wurde somit zurtickgefuihrt auf die

Berechnung der Elemente a;; der Koeffizientenmatrix und der Elemente b; des Vektors
der rechten Seite. Dies kann analytisch erfolgen, sofern die Basisfunktionen ¢,(7) ge-

eignet definiert werden. Im Folgenden sollen dreieckige finite Elemente betrachtet wer-
den. Um die in den Koeffizienten auftretenden Integrale allgemein auswerten zu kon-
nen, wird jedes Dreieckselement auf ein isoparametrisches (Standard-)Dreieck abge-
bildet (Abb. 4-33). Dies geschieht mittels einer affin-linearen Transformation, die auf
die sog. Baryzentrischen Koordinaten 4,,4, (auch als Schwerpunktskoordinaten im
Dreieck bekannt) fuhrt. Demnach ist jeder Punkt x,y im Dreieck mit den Eckpunkten
(x1,¥1), (x5, ¥2) und (x3,y3) wie folgt gegeben:

x(Aq, A2) = (g —x3) A4 + (X3 — x3) A, + x3
YA, 2) = 1 —y3)h + (2 —y3) A2 + ¥3

Hierbei gilt A;, 1, € [0;1].

Im einfachsten Fall linearer Basisfunktionen gibt es zu jedem Eckpunkt des Dreiecks
eine Basisfunktion, also insgesamt drei Basisfunktionen je finites Element. Damit im [i-
nearen Gleichungssystem die Koeffizientenmatrix dinnbesetzt wird, dirfen die Basis-
funktionen — zusétzlich zur oben geforderten Eigenschaft — nur innerhalb des jeweili-
gen finiten Elements von null verschieden sein. Eine mégliche Wahl linearer Basisfunk-

tionen ist gegeben durch die oben eingeflihrten baryzentrischen Koordinaten:
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. A A
d(A,A2) = 45 | = ( Ay ) (4.4-13)
¢, 1-4— A

Die Auswertung der Integrale in den Koeffizienten des Gleichungssystems kann jetzt
durch die isoparametrische Koordinatentransformation ber dem Standarddreieck er-

folgen. Als Beispiel wird hier das Teilintegral

e

betrachtet. €2, bedeutet, dass sich die Integration Uber das Dreieck mit der Nummer e
in der Liste der finiten Elemente erstreckt. Da es drei Basisfunktionen gibt, ist das Re-
sultat eine 3x3-Matrix der Koeffizienten c;;. Mit der Jacobi-Matrix transformiert sich das

Flachenelement gemal dA = detJ d4,d1,, so dass flir c;1, alsoi=j=1, gilt:
1-2

1 1
1
C1q = J dA ¢, (Mo, (#) = det] J dA, J dA, 23 = det/ (4.4-15)
0 0

Qe

Insgesamt ergibt sich fur die einzelnen Teilintegrale:

1 2 11
f dA ¢;(P)¢;(F) = ﬁdet Ji (1 2 1) (4.4-16)
9 1 1 2

[ aaio @70,
e

2 2 (4.4-17)
1 X237 + Y23 —X13X23 — Y13Y23 —X12X32 — Y12)32
= 2 detJ —X13X23 — Y13Y23 x312 + )’312 —X31X21 — Y3121
—X12X32 — Y12Y32 —X31X21 — Y31V21 x122 + )’122

Darin wurde zur Abklrzung x;; = x; — x; bzw. y;; = y; — y; gesetzt.
251+ 55+ s3>

1
f dA s(P)¢,(F) = ﬁdet] (51 + 25, + 53
D, S1+ Sy + 253

Im letzten Ausdruck sind die s; die Werte des Quellterms an den drei Knoten des Drei-

ecks.
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4.4.2 Assemblierung des Gleichungssystems

Die weitere Vorgehensweise zur Aufstellung des linearen Gleichungssystems erfolgt
nach dem in der FEM verbreitet genutzten Verfahren der elementweisen Assemblie-
rung /ZIE 94/. Dazu wird in einer Schleife Uber alle finiten Elemente fir jedes Element
die (Element-)Steifigkeitsmatrix und der (Element-)Lastvektor berechnet und zu den
entsprechenden Koeffizienteneintragen der Steifigkeitsmatrix bzw. des Lastvektors
aufaddiert. Dazu ist es notwendig zu wissen, welche Indizes die Eckpunkte des be-
trachteten Dreiecks in der globalen Knotenliste haben. Dies erfolgt Uber die Element-
Konnektivitatsmatrix, die beim Einlesen der Knoten- und Elementliste aufgestellt wird.
Die Berilicksichtigung der Neumann-Randbedingungen kann wahrend der Assemblie-
rung erfolgen. Dirichlet-Randbedingungen werden nach Abschluss der Assemblierung
durch geeignete Modifikation von Lastvektor- und Koeffizientenmatrix derart durchge-
fuhrt, dass die an den gewlnschten Knoten vorgegebenen Flusswerte erzwungen wer-

den.

4.4.3 Entwicklung eines 2D-FEM-Solvers fur die Diffusionsgleichung in

mehreren Energiegruppen

Nach dem oben skizzierten Verfahren wurde der Kern eines 2D-FEM-Solver fir die Dif-
fusionsgleichung entwickelt. Er operiert auf linearen Dreieckselementen und ist bereits
auf die Behandlung mehrerer Energiegruppen vorbereitet. Folgende Rechenschritte

werden ausgefuhrt:

¢ Einlesen von Knoten- und Elementliste (inkl. elementweiser Materialeigenschaf-
ten) sowie Randbedingungen und nuklearen Wirkungsquerschnitten.

e Aufbau der Konnektivitatsmatrix und elementweise Assemblierung von Steifig-
keitsmatrix und Lastvektor.

e Bericksichtigung von Neumann- und Dirichlet-Randbedingungen.

o Effiziente Losung der linearen Gleichungssysteme durch Ausnutzung diinnbe-
setzter Matrixstrukturen (hier: Compressed-Sparse-Row-Speicherformat, CSR).

o Graphisches Post-Processing in Form plattformibergreifender Postscript-

Darstellungen.

Es wurde ein Rechenprogramm in Fortran-95 entwickelt, welches die auftretenden li-

nearen Gleichungssystems entweder iterativ nach dem Verfahren konjugierter Gradi-
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enten oder direkt unter Verwendung der PARDISO-Bibliothek /SEN 06, SEN 07/ l6st.
Zur Vernetzung der zweidimensionalen Ebene wurde ein separates Programm entwi-
ckelt, welches fir eine regelmafige Triangulation die zugehdrige Knoten- und Element-
liste aufstellt. Hinsichtlich der Art der Vernetzung besteht jedoch keine Einschrankung

auf regelmaRige Triangulierungen.

o
-

o L < i o Loy
— - — — - -

Mesh visualization

-
o

Axialmesh 1(z= 0.0000 cm) attime step 0 (t= 0.000E+00 sec) (FEM_2D-mesh.ps)

Abb. 4-34 2D-FEM-L6sung der Diffusionsgleichung mit konstantem Quellterm fiir
0 < x, y < 1 auf einer regelméRigen Triangulierung. Randbedingungen:
Beiy = 0 und y = 1 Dirichlet (f = 1,0), bei x = 0 und x = 1 Neumann (df/dr
=1,0).

Das FEM-Programm wurde zunachst anhand kleiner Gitter u.a. durch Vergleich mit
bekannten Losungen verifiziert. Abb. 4-34 zeigt die 2D-FEM-LOsung der Diffusionsglei-
chung mit konstantem Quellterm fir O < x, y <1 auf einer regelmafigen Triangulierung
mit 1681 Knoten und 3200 finiten Elementen. Bei y =0 und y =1 ist die Dirichlet-

Randbedingungen f=1,0 vorgegeben, bei x=0 und x=1 Neumann-
Randbedingungen (df/dr = 1,0).
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4.4.4 Strategie zur Implementierung von Transportldsern auf unstrukturier-

ten Gittern

Im Rahmen der Auswertung unterschiedlicher Lésungsansatze der Neutronentrans-
portgleichungen hinsichtlich ihrer Verwendbarkeit auf unstrukturierten Gittern wurde die
Finite-Elemente-Methode in die engere Wahl gezogen. Die Vorteile der FEM liegen
nicht nur in ihrem Anpassungsvermdgen an unregelmafllige Problem-Geometrien.
Vielmehr erlaubt sie einen analytischen Néherungsansatz fir den raumlichen Neutro-
nenflussverlauf innerhalb eines Elements. Die Tatsache, dass dieser Naherungsansatz
innerhalb gewisser Grenzen, denen die FEM-Basisfunktionen geniigen mussen, frei
gewahlt werden kann, erlaubt eine zweifache, unter dem Begriff h-p-Refinement be-
kannte Verfeinerung des Rechengitters: So kann durch das h-Refinement die Grol3e
der finiten Elemente angepasst werden und durch das p-Refinement unabhangig die
lokale Neutronenflussapproximations-Ordnung innerhalb des finiten Elements. Beides
kann elementweise lokal erfolgen. Interessant ist daher die Frage, ob mit der FE-
Methode die Vorteile der Finiten-Volumen-Methode (Recheneffizienz der nodalen Ver-
fahren) mit der Genauigkeit rdumlich hochaufgeldster Fein-Maschen-Differenzen-

Verfahren kombiniert werden kdnnen.

Im Rahmen dieses Arbeitspunktes wurde der Prototyp eines 2D-FEM-Solvers fur die
Diffusionsgleichung entwickelt und erfolgreich verifiziert, der auf beliebigen linearen
Dreieckselementen operiert und bereits auf die Behandlung mehrerer Energiegruppen
vorbereitet ist. Es ist naheliegend, das Programm auf drei Dimensionen zu erweitern

und um einen vereinfachten Transportansatz (z. B. SP;) oder Sy auszubauen.
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5 AP 2: Validierung der zeitabhangigen deterministischen
Transportmodelle in DORT-TD und TORT-TD anhand ge-
eigneter Experimente und Benchmarks

51 AP 2.1: LWR-Testféalle

Asymmetrische Bortransiente in einem DWR-Kern — Vergleich TORT-TD/ATHLET
und QUABOX-CUBBOX/ATHLET

Ziel dieses LWR-Testfalls ist es, Mdglichkeiten und Grenzen zweier verschiedener
neutronenkinetischer Rechenverfahren zur Untersuchung von LWR westlicher Bauart
(z. B. KWU, Westinghouse) zu vergleichen. Beide Codes sind mit demselben ther-
mohydraulischen Modell gekoppelt, daher sind die thermohydraulischen RUckwir-
kungsmodelle identisch. Es interessieren hier nur der Reaktorkern und sein Verhalten
wahrend der Transiente. Als neutronenkinetische Codes kommen das zeitabhéngige
Diskrete-Ordinaten-Programm TORT-TD /SEU 08/ und das auf der Zwei-Gruppen-Dif-
fusionsapproximation basierende Grobgitterprogramm QUABOX-CUBBOX /LAN 77/
zum Einsatz. Fir beide Programme existiert eine Kopplung mit dem Systemcode
ATHLET /LER 03/. Die Rechnungen wurden mit der ATHLET-Version 2.1 B durchge-
fuhrt.
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Abb. 5-1 Untersuchter DWR-Kern. Links: Brennelementanordnung im Viertelkern.

Mitte: Die drei radialen Ringzonen fir die Bortransiente. Der gelbe aul3e-
re Ring stellt den Reflektor dar. Rechts: Stabzellkonfiguration der UO,-
und MOX-Brennelemente

Als Reaktorkernkonfiguration wird ein typischer DWR-Kern mit 193 Brennelementen
auf Basis des PWR-UO,/MOX-Kerntransienten-Benchmarks /KO 06/ gewéhlt (siehe

67



Abb. 5-1 links). Fur die Bortransiente wird der Reaktorkern in radialer Richtung in die in
Abb. 5-1 eingezeichneten drei konzentrischen Ringzonen unterteilt (siehe Abb. 5-1 Mit-
te). Hierdurch bleibt die 90°-Rotationssymmetrie erhalten. In bis zu zwei dieser Ring-
zonen wird innerhalb einer Sekunde individuell die Borkonzentrationen am Kerneintritt
linear abgesenkt; die Borkonzentration der Ringzone 3 wird auf ihrem Ursprungswert
konstant gehalten. Das Diagramm in Abb. 5-2 zeigt den Zeitverlauf der Borkonzentrati-
onen in den Zonen 1 und 2. Es wird angenommen, dass wahrend der Transiente we-
der eine Reaktorschnellabschaltung noch irgendeine andere Operatorhandlung statt-
findet.

Zonenweise Borkonzentration am Kerneintritt
1075

1070 —Zone 2
1065 —Zone 1
1060
1055

g_ 1050

=%
1045
1040
1035
1030
1025

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Zeit (sec)
Abb. 5-2 Lineare Absenkung der Borkonzentrationen am Kerneintritt der radialen

Zonen 1 und 2

Die Anfangsbedingung fir die Transiente entspricht dem Volllast-Heil3-Zustand mit ei-
ner Borkonzentration von 1070 ppm. Der Eintrag borverdinnten Kihimittels resultiert in
einer positiven Reaktivitatszufuhr. Der dadurch ausgeloste Leistungsanstieg wird in
erster Linie durch die negative Brennstofftemperatur-Rickwirkung (Doppler-Effekt)
kompensiert, so dass sich einige Sekunden spéater ein neues, hdheres Leistungsniveau
einstellt. Fir die hier durchgefiihrten Untersuchungen sind nur die ersten zehn Sekun-

den von Bedeutung.

Folgende zwei Falle wurden analysiert (siehe Abb. 5-2):
1. Lineare Absenkung der Borkonzentration von 1070 ppm auf 1030 ppm in Zo-
ne 1.
2. Lineare Absenkung der Borkonzentration von 1070 ppm auf 1030 ppm in Zo-
ne 1; im selben Zeitraum lineare Absenkung der Borkonzentration von

1070 ppm auf 1050 ppm zusétzlich in Zone 2.
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Das in QUABOX-CUBBOX/ATHLET verwendete Kernmodell ist eine Ganzkerndarstel-
lung des Reaktors. Das neutronenkinetische und thermohydraulische Rechengitter
entspricht in radialer Richtung den Brennelement-Abmessungen (ein Knoten je Brenn-
element). Die GrofR3e der axialen Maschen entspricht ebenfalls der Breite eines Brenn-
elements. QUABOX-CUBBOX liefert folglich in jeder axialen Masche einen nodalen
Leistungsdichtewert je Brennelement. In ATHLET wird jedes Brennelement durch ei-
nen individuellen thermohydraulischen (Parallel-)Kanal (THC, Thermal Hydraulic
Channel) représentiert. Bei diesem sog. 1:1-Abbildungsschema zwischen Neutronen-
physik und Thermohydraulik gibt also insgesamt 193 THC zuzlglich einem weiteren
Kanal, der den auf3eren radialen Reflektor darstellt. Zwischen parallelen Kanalen wird
keine Querstrémung angenommen. Jedem der 193 Brennelemente wird ein ATHLET-
Warmetransportobjekt zugeordnet. Als Wirkungsquerschnitte dienen die auf der
Benchmark-Website bereitgestellten brennelementweise homogenisierten Zwei-
Gruppen-Daten, die in Verbindung mit den ebenfalls dort verdffentlichten Brennele-
ment-Diskontinuitatsfaktoren (Assembly Discontinuity Factors, ADF) verwendet wer-
den.

Das neutronenphysikalische Modell des gekoppelten Codesystems TORT-TD/ATHLET
ist eine Viertelkern-Darstellung mit insgesamt 56 Brennelementen, wie in Abb. 5-1 links
gezeigt. Die Anzahl der THC entspricht der Anzahl Brennelemente im Viertelkern zu-
zuglich einem weiteren fur den &uf3eren radialen Reflektor, also insgesamt 56 + 1. Das
ATHLET-Modell ist ansonsten jedoch identisch mit dem fur QUABOX-CUBBOX. Die
wesentlichen Unterschiede zum QUABOX-CUBBOX-Modell liegen im rdumlichen Ma-
schennetz sowie in den nuklearen Wirkungsquerschnitten: Der Reaktorkern wird in
TORT-TD stabzellweise aufgelost, d. h. jede Stabzelle wird durch eine einzelne
Raummasche dargestellt. TORT-TD liefert also fur jede der 264 Brennstébe enthalten-
den Stabzellen (vgl. Abb. 5-1 rechts) einen eigenen Leistungsdichtewert. Durch Sum-
mation Uber alle Stabzellen wird hieraus ein nodaler Leistungsdichtewert gebildet, der
mit QUABOX-CUBBOX verglichen werden kann. In axialer Richtung wird die aktive
Kernzone in 42 Maschen diskretisiert; fir den unteren und oberen axialen Reflektor
kommen nochmals je 3 Maschen hinzu. Zusammen mit den radialen Reflektorelemen-
ten und dem an den 6stlichen und sudlichen KernauRenrand anschliel3enden Vakuum-
bereich (vgl. Abb. 5-1) ergibt dies etwa eine Million rdumliche Maschen. Dieser Vaku-
umbereich muss auch in die TORT-TD-Rechnung einbezogen und somit diskretisiert
werden, da in Cartesischen Koordinaten das Raumgebiet immer ein Quader ist. Der

Reaktorkern ist jedoch kein Quader. Daher wirken die Vakuumrandbedingungen am
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Ost- und Sudrand nicht am Kernauf3enrand, sondern am Rand des (quaderférmigen)
Rechengebiets.

Die Wirkungsquerschnitte fur das TORT-TD/ATHLET-Modell wurden mit dem Zell-
Abbrand-Programm HELIOS /CAS 91/ in 8 Energiegruppen und 6 Gruppen verzdgerter
Neutronen generiert. Sie wurden Uber die verschiedenen Stabzelltypen der jeweiligen
Brennelementtypen homogenisiert und liegen in P;-Legendre-Streuordnung vor. Zur
Bertcksichtigung thermohydraulischer Rickwirkungen wurde fir jeden Stabzelltyp eine
parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliothek erstellt. Die Stitzstellen fir Brennstoff-
temperatur, Moderatordichte und Borkonzentration entsprechen denjenigen der
Benchmark-Spezifikation /KOZ 06/.

Comparison Q/C (ADF) and DORT

4
3
2
1 e
° %
1 B
a
-2
-3
-4
B UO02(>0) ® UO02(<0)
B MOX(>0) © MOX(<0)
Abb. 5-3 Vergleich der Brennelement-Leistungsverteilungen des stationdren Zu-

stands

Zunachst wurde mit beiden gekoppelten Codesystemen der stationare Zustand unmit-
telbar vor Beginn der Transiente ermittelt. Abb. 5-3 zeigt den Vergleich zwischen
QUABOX-CUBBOX/ATHLET und TORT-TD/ATHLET. Die relativen Unterschiede lie-
gen im Bereich zwischen —3 % und +3 %, was fur den auf der Diffusionsapproximation
basierenden nodalen Code QUABOX-CUBBOX ein gutes Ergebnis ist. Generell ist zu
beobachten, dass die Leistungswerte der MOX-Brennelemente von QUABOX-
CUBBOX unterschatzt werden. Als Multiplikationsfaktor ergibt sich ke =0,99998 fir
QUABOX-CUBBOX und ke =0,99570 fir TORT-TD/ATHLET. Der Differenz von
428 pcm kann auf die Unterschiede in den Rechenverfahren zurtickgefuihrt werden:
TORT-TD lést die Transport-, nicht die Diffusionsgleichung, und rechnet zudem stab-
zellweise in 8 Energiegruppen und P;-Streuordnung. Insofern wird die TORT-

TD/ATHLET-Rechnung als die genauere angesehen und als Referenz betrachtet.
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Abb. 5-4 Integrale Leistungsverlaufe fir die Borverdiinnungstransiente (links: Fall
1, rechts: Fall 2)

Abb. 5-4 zeigt die mit QUABOX-CUBBOX/ATHLET und TORT-TD/ATHLET errechne-
ten integralen Leistungsverlaufe fur Fall 1 und Fall 2. QUABOX-CUBBOX/ATHLET lie-
fert ein um etwa 1 % hoheres Leistungsmaximum, dessen zeitliche Lage gegeniber
TORT-TD/ATHLET um ca. 0,2 sec verschoben ist. Die Gradienten der Leistungsan-
stiege und -abfalle werden mit beiden Codes annéhernd gleich ermittelt. Ergénzend
wurden auch lokale GréRRen beider Codesysteme ausgewertet und miteinander vergli-
chen. Die ist in Abb. 5-5 fiir das axiale Leistungsprofil des nahe der Kernmitte gelege-
nen Brennelements Nr. 83 fur den Fall 2 zum Zeitpunkt des integralen Leistungsmaxi-
mums dargestellt. Der bereits im Gesamtleistungsverlauf festgestellte Unterschied ist

hier auch zu sehen und liegt bei etwa 8 %.
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Abb. 5-5 Axiales Leistungsprofil im Brennelement 83 fur Fall 2 zum Zeitpunkt des
integralen Leistungsmaximums

Die mit TORT-TD/ATHLET erzielten Uberzeugenden Ergebnisse fir asymmetrische
Transienten in LWR demonstrieren nicht nur die Einsatzfahigkeit dieses gekoppelten
Codesystems. Sie geben im Vergleich mit QUABOX-CUBBOX/ATHLET auch Hinweise
auf Mdglichkeiten und Grenzen hinsichtlich Rechenverfahren (Transport- bzw. Diffusi-

onsgleichung), nuklearer Daten (zwei oder mehrere Energiegruppen, stabzell- oder
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Brennelementweise homogenisiert) und raumlicher Auflésung (Darstellung einzelner

Stabzellen oder ganzer Brennelemente).

Test eines alternativen Spektralcodes

Um einen alternativen Spektralcode zu testen, wurde fur den oben beschriebenen Re-
aktorkern auch ein Wirkungsquerschnittsdatensatz mit dem Code NEWT aus SCALE6
erstellt. Dabei ist anzumerken, dass keine Abbrandrechnungen durchgefihrt wurden,
sondern die Nuklidinventare fir die jeweiligen Abbrande aus der Benchmarkspezifikati-
on genommen wurden. Wie oben beschrieben, wurden die homogenisierten Wirkungs-
querschnitte durch die Diskontinuitatsfaktoren dividiert und auRerdem eine Korrektur
fur die Aufwértsstreuung durchgefuhrt. Danach wurden Rechnungen fur den stationa-
ren Nulllast-hei3-Zustand des Reaktors mit QUABOX/CUBBOX durchgefuhrt.

Da die berechnete Leistungsverteilung dieser Kernanordnung stark von den verwende-
ten nuklearen Basisdaten abhangt wurde eine weitere Monte-Carlo Referenzldsung mit
ENDF/B-VII Daten unter Verwendung des Monte Carlo-Codes KENO Va aus SCALE6
erstellt. Der Vergleich zwischen Referenzlbsung und den QUABOX/CUBBOX-
Ergebnissen zeigt eine gute Ubereinstimmung. Der Wert fiir ke unterscheidet sich nur
um 247pcm und die Unterschiede in der nodalen Leistungsverteilung sind in keinem
Punkt groRRer als 2,5 % (vgl. Abb. 5-6).

1 2 3 4 5 6 7 8 1 2 3 4 5 6 7 8

0.5% | 0.0% | 0.0% |-0.1% |-0.5% [-1.3% | 0.5% | 1.3%

00% | 0.3% | 1.5% [-0.3% [-1.8% | 0.5% |-0.7% | 1.9%

0.0% | 1.5% |-1.3% |-1.5% |-1.6% [-0.5% | 1.8% -

-0.1% |-0.3% | -1.5% [-1.4% [-1.4% | 0.7% | 1.8% | 05%

-0.5% |-1.8% |-1.6% | -1.4% | 0.8% | 1.3% | 0.6%

-1.3% | 0.5% |-0.5% [ 0.7% | 1.3% | 1.7% | 1.8%

0.5% |-0.7% | 1.8% | 1.8% | 0.6% | 1.8%

13% | 1.9% - 0.5%

Abb. 5-6 Mit KENO Va berechnete Leistungsverteilung des DWR MOX/UOX-
Kerns (links) und relative Abweichung der QUABOX/CUBBOX-Ldsung
fur den gleichen Kern (rechts)
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5.2 AP 2.2: PBMR-Testfall

Im Rahmen von RS1183 wurden Arbeiten zum OECD/NEA PBMR400 Transient
Benchmark, einem internationalen Benchmark der sich mit Transientenanalysen in Ku-
gelhaufen-Hochtemperaturreaktoren befasst, durchgefihrt und abgeschlossen. In 2008
wurden mit dem Codesystem DORT-TD/THERMIX qualifizierte Losungen fir die unter-
schiedlichen transienten Benchmark-Aufgaben erzeugt und bei den Organisatoren des
Benchmarks eingereicht. Zu den wesentlichen betrachteten Stérfallen und Transienten
gehoren die folgenden, fir HTR wesentlichen Szenarios: Kihimittelverluststorfalle bei
vollstandiger und teilweiser Druckentlastung, Lastwechselvorgange mit Xenontransien-
ten, Reaktivitatsstorfalle durch Stabfehlfahren und Stabauswurf, hypothetische Storfélle
mit maximaler Reaktivitdtszufuhr sowie Unterkiihlungstransienten. Der Code DORT-TD
erweist sich in der Kopplung mit THERMIX als ein probates Werkzeug, um auch Stor-

falle von HTR (insbesondere vom Kugelhaufentyp) angemessen simulieren zu kénnen.

Die Auswertungen der Ergebnisse zum PBMR400-Benchmark liegen inzwischen vor,
verschiedene Vergleiche zwischen DORTTD-/THERMIX und anderen teilnehmenden
Codesystemen wurden auf der Jahrestagung Kerntechnik veroffentlicht und sind in
/IPAU 09/ veroffentlicht. Fur die Auslegungsstorfalle DLOFC (Depressurized Loss of
Flow), Steuerstabfehlfahren und "Einbruch von kaltem Helium" ergibt sich insgesamt
eine recht gute Ubereinstimmung zwischen den funf eingereichten transienten Lésun-
gen, allerdings sind fiir den Fall DLOFC die Unsicherheiten in der maximalen Brenn-
stofftemperatur grof3er als 100 K. Auch hinsichtlich des Zeitpunkts der Rekritikalitat bei
DLOFC schwanken die Aussagen um mehrere Stunden. Die Ursache fir diese Unsi-
cherheiten ist in erster Linie in der thermohydraulischen Modellierung, z. B. des War-
meverlustes an die Umgebung und der effektiven Warmeleitung im Kugelhaufen zu su-
chen. Dagegen zeigt sich in den Analysen zum Lastwechselvorgang und zum Steuer-
stabfehlfahren, dass die neutronischen Codes z. B. bei Xenontransienten, aber auch
bei Reaktivitatstransienten Uber eine recht hohe Aussagegenauigkeit verfigen. Gene-
rell findet man bei den neutronisch dominierten Transienten die beste Ubereinstim-

mung zwischen den Rechencodes.

Im Nachgang zu diesen Benchmarkaktivitaten wurden noch einige Verbesserungen an
DORT-TD implementiert: dazu gehért insbesondere eine verbesserte Formulierung der
richtungsabhangigen Diffusionskoeffizienten (bei korrekter Anwendung kénnen mit die-
sen Diffusions- Transporttheorie-Resultate in sehr gute Ubereinstimmung gebracht

werden) sowie die Integration einer Reihe von Validierungsrechnungen und Bench-
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marks in eine automatisierte Testmatrix. Die Ergebnisse in ihrer Gesamtheit (d. h. die
generischen Arbeiten an DORT-TD/THERMIX sowie exemplarische Ergebnisse des
PBMR400 Benchmarks) sind in einer Verdffentlichung gesammelt worden, die bei Nu-

clear Science and Engineering erschienen ist /PAU10/.

5.2.1 Der ,PBMR 400 MW Transient Benchmark*

Dieses Kapitel hat die Teilnahme der GRS am OECD/NEA/NSC-Benchmark zu Tran-
sienten im modularen Hochtemperatur-Kugelhaufenreaktor (Pebble Bed Modular
Reactor) PBMR-400 (OECD/NEA/NSC PBMR 400 MW Transient Benchmark) zum In-
halt, die eine hervorragende Mdglichkeit bot, nicht nur die eigenstandigen Neutronen-
dynamik- und Thermohydraulik-Codes, sondern auch das gekoppelte Codesystem
DORT-TD/ATHLET im Rahmen einer wohldefinierten numerischen Benchmarkibung
mit grol3er internationaler Beteiligung zu validieren. Dies wird als eine wesentliche Er-
weiterung der Verifizierungsgrundlage fur das DORT-TD/THERMIX-Codesystem ange-
sehen. Das Hauptziel der ,PBMR 400 MW Transient Benchmark“-Ubung ist es,
Benchmarkprobleme fiir gekoppelte Neutronenkinetik-/Thermohydraulik-Codes zur Be-
rechnung des Reaktorkerns zu definieren, die sowohl schnelle (Reaktivitdtszufuhr) als
auch langsame (thermische Aufheizung durch Zerfallswarme) Transienten abdecken.
Die Referenzauslegung fur dieses Benchmarkproblem wird von einer Vereinfachung
der derzeitigen Auslegung des stdafrikanischen PBMR-400 abgeleitet. Es handelt sich
um einen ringférmigen Kern mit einem AuRendurchmesser von 3,7 m und einem druck-
festen zentralen Reflektor aus Graphit mit einem AuRendurchmesser von 2 m, einer ef-
fektiven zylindrischen Kernhdéhe von 11 m und einem Seitenreflektor aus Graphit mit

einer Dicke von 0,9 m.

Fir die Zwecke dieser Benchmarkiibung wurde die Auslegung des Reaktorkerns durch
die zweidimensionale Darstellung des Kerns in r-z-Geometrie vereinfacht und Folgen-
des unterstellt: gleichférmige Bewegung der Kugeln im Kern, eine abgeflachte obere
Flache des Kugelbettes und die Entfernung des unteren Kegelbereichs und des Ku-

gelabzugsrohrs, was zu einem flachen Bodenreflektor flhrte.

Die im Seitenreflektor angeordneten Steuerstabe sind als zylindrischer Mantel (im Eng-
lischen auch als ,Grey Curtain“ - grauer Vorhang - bezeichnet) mit einer vorgegebenen
Bor-10-Konzentration modelliert. Beziiglich der Thermohydraulik wird bei den Vereinfa-

chungen unterstellt, dass sich alle Warmequellen aus der Kernspaltung lokal nieder-
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schlagen, d. h. im Brennstoff, und dass auRRerhalb des Kerns keine weiteren Warme-
quellen vorhanden sind. Weiter werden als Randbedingungen stagnierendes Helium
zwischen dem biologischem Schild und dem Reaktordruckbehélter sowie stagnierende
Luft zwischen dem Behélter und der Warmesenke (auf3ere Begrenzung) vorgegeben.
Der Kuhlmitteldurchfluss ist begrenzt auf eine Stromung vom Einlass unterhalb des
Kerns innerhalb eines pordsen Rings im Reflektor aufwérts und eine Stromung abwarts
durch den Kugelhaufen zum Austrittsplenum; Reflektorkihlung und Leckagepfade
werden nicht definiert. Vereinfachungen werden auch bei den thermischen Eigenschaf-
ten des Materials vorgenommen, soweit konstante Werte oder bestimmte Korrelationen
zum Ansatz kommen. Weitere Einzelheiten zum Benchmarkproblem, Materialspezifika-
tionen, geometrische Beschreibung etc. sind in der Benchmarkspezifikation /REI 05/

enthalten.

Um die Modelle der Teilnehmer an der Benchmarktibung zu initialisieren und um Un-
terschiede in den Ergebnissen der Teilnehmer besser verstehen und diese, soweit
mdglich, reduzieren zu kénnen, wurde ein gekoppelter stationaren Fall als Ausgangs-
punkt fur alle Transienten angenommen. Es werden makroskopische Wirkungsquer-
schnitte verarbeitet, die nach Zustandsparametern parametrisiert sind. Es ist erforder-
lich, dass eine gekoppelte neutronenkinetische/thermohydraulische Berechnung mit
Feedback durchgefuhrt wird. Es mussen Eigenwert, Energieverteilung, Xenon-
Verteilungsgleichgewicht, Temperaturverteilung sowie Druckverlust tber den Kern be-

rechnet werden.

Mit der Benchmarkspezifikation wurden Querschnitt-Interpolationsroutinen zur Verfu-
gung gestellt und im DORT-TD-Codesystem implementiert sowie die Routine zum Le-
sen der tabellarischen Querschnittsbibliothek. Diese Bibliothek war auch Teil der Spe-
zifikation. Dies war eine wesentliche Festlegung, da es die Teilnehmer von der Aufga-
be entlastet hat, eigene Querschnitte generieren zu missen. Dartiber hinaus hatte dies
zu einer zusatzlichen potentiellen Fehlerquelle in der Benchmarkiibung gefuhrt, und es
ware schwierig gewesen, diese von den methodischen Unsicherheiten zu trennen. In
diesen 2-Energiegruppen-Bibliotheken werden flnfdimensionale Tabellen verwendet,
um die unmittelbare Variation im Querschnitt aufgrund von Anderungen im Reaktor
darzustellen. Die Querschnittsmodelle sind so ausgelegt, dass sie die stationaren Aus-
gangsbedingungen und die zu erwartenden Bereiche der Anderung der fiinf ausge-
wahlten sofortigen Feedback-Parameter in den im Benchmark zu simulierenden Tran-

sienten abdecken. Es wurden Querschnitte fir alle Kombinationen der vorgegebenen

75



Zustandsparameter generiert. Die finf Zustandsparameter sind: Brennstofftemperatur,
Moderatortemperatur, Xenon-Konzentration und schnelles/thermische Beulen. Es sollte
hier beachtet werden, dass diese Querschnitte vor allem fur Diffusionsberechnungen
geeignet waren, so dass in erster Linie das DORT-TD-Diffusionsmodul fur Vergleiche
verwendet wurde. Die vollstandigen Details zu den Benchmarkergebnissen werden in
einem OECD-Abschlussbericht veroffentlicht werden. Einige Ergebnisse wurden be-
reits in zwei zusammenfassenden Arbeiten zum stationaren Teil bzw. den Transienten-
Teil des Benchmarks vorgestellt /REI 08, STR 10/. Es wird daher nur ein kurzer Uber-
blick Uber die GRS-Ergebnisse gegeben und einige Vergleiche mit den Ergebnissen
anderer Teilnehmern vorgestellt, wobei nur die wichtigsten Parameter berlicksichtigt
wurden. Fir die Benchmarkibung gekoppelt/stationdrer Zustand naherten sich alle
Teilnehmer in der Endphase des Benchmarks an Eigenwerte an, die praktisch alle in
einer Unsicherheitsbandbreite von 41000 pcm lagen. Die Lésung mit DORT-
TD/THERMIX ergab einen Wert von ks=0.99471. Als Benchmarkergebnis sollte auch
das radial gemittelte, axiale Leistungsprofil aufgezeigt werden. In Abb. 5-7 sind die
DORT-TD-L6sung zusammen mit der Benchmarkmittelung sowie die nach oben und
unten begrenzenden Ldsungen dargestellt. Aus der Abbildung lasst sich erkennen,
dass DORT-TD den Benchmark-Mittelwerten sehr gut entspricht, und dass es eine +
5 %-Unsicherheitsbandbreite gibt, die auf die Verwendung unterschiedlicher Methoden

und Codesysteme zurlickzuflhren ist.
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Abb. 5-7 DORT-TD-Ergebnisse der ,PBMR 400 MW Transient Benchmark*-
Ubung zur axialen Leistungsverteilung fiir den stationaren Zustand
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Der Benchmark gibt eine Reihe von Transienten-Fallen vor, die von langsamen Auf-
heiztransienten bis zur schnellen Reaktivitatszufuhr reichen. DORT-TD/THERMIX wur-
de mit der zur Verfigung gestellten Querschnittsbibliothek angewandt, um die folgen-
den Transienten zu modellieren, wobei vor allem die Diffusionstheorie zur Anwendung

kam:

e Ausfall der Zwangskihlung im drucklosen Zustand (Depressurised Loss of
Forced Cooling - DLOFC)

e 100-40-100 %-Lastfolgebetrieb
e Steuerstabausfahren

e Einstromen von kaltem Helium

Einige Details zu diesen Ubungen, z. B. der entsprechende Input und der geforderte

Output, sind in der Benchmarkspezifikation /REI 05/ zu finden.

5.2.2 Fall: Ausfall der Zwangskihlung im drucklosen Zustand

(Depressurised Loss of Forced Cooling - DLOFC)

Bei der Modellierung dieser Transiente wird ein linear verlaufender Druckabbau uber
einen Zeitraum von 13 Sekunden mit einem daraus resultierenden Ausfall der Zwangs-
kuhlung innerhalb des gleichen Zeitraums unterstellt. Solch ein Verlauf kénnte als Fol-
ge eines Rundabrisses der Leitung auftreten, die das Energieumwandlungssystem mit
dem Reaktor verbindet. Helium strdmt aus dem Sicherheitsbehalter in das Reaktorge-

baude, bis sich der Druck auf 1 bar (vom Systemnenndruck von 90 bar) stabilisiert hat.

Die Auswirkungen der natirlichen Konvektion sollten einbezogen werden, und da fur
den ersten Fall keine Schnellabschaltung angenommen wird, sollte Rekritikalitat eintre-
ten. Die Transiente wurde mit dem Diffusionsmodus von DORT-TD modelliert und wird
fir 100 Stunden verfolgt. Die Zerfallswarme wird in der Benchmarkspezifikation als ei-
ne analytische Kurve angegeben und wird somit angewandt, obwohl mit DORT-TD im
Prinzip auch ,Full-Heat-Precursor“-Gleichungen numerisch gelést werden kénnen. Bei
einem Ausfall der Zwangskuhlung im drucklosen Zustand nimmt die durch prompte
Spaltneutronen erzeugte Energie rapide ab und ist im Vergleich zur Nachzerfallsleis-
tung nach ein paar Minuten vernachléassigbar (s. Abb. 5-8). Die Nachzerfallswarme
wird durch passive Kiuhlprozesse vom Kern zum Reaktordruckbehalter transportiert, wo
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sie durch natirliche Konvektion und Strahlung an die Umwelt abgegeben werden kann.
Dies ist ein langsamer Prozess, und es dauert Tage, bis das Gleichgewicht erreicht ist.
Aufgrund der grof3en thermischen Tragheit in Graphit steigen die Temperaturen lang-
sam und kontinuierlich an. Wie in Abb. 5-9 dargestellt, ergeben die Berechnungen mit
DORT-TD ein Maximum von ca. 1450°C nach ungefahr 24 Stunden. Dieses Diagramm
zeigt auch die Vergleiche von DORT-TD mit anderen Systemprogrammen (TINTE von
PBMR, DALTON von der Technischen Universitat Delft und PARCS/AGREE von der
University of Michigan). Hier ist zu beachten, dass hinsichtlich der durchschnittlichen
Kerntemperatur (die im Wesentlichen durch die Brennstofftemperaturriickwirkung regu-
liert wird) zwischen den Teilnehmern innerhalb einer Unsicherheitsbandbreite von 50 K
eine gute Ubereinstimmung erzielt wird, wahrend fiir die maximale lokale Kerntempera-
tur gréRere Unterschiede von bis zu 100 K auftreten. Angesichts der komplexen Ther-

mohydraulik dieser Transiente ist dies immer noch eine recht zufriedenstellende Uber-

einstimmung.
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Abb. 5-8 DORT-TD-Ergebnisse der ,PBMR 400 MW Transient Benchmark*-
Ubung zum Ausfall der Zwangskiihlung im drucklosen Zustand (Depres-
surised Loss of Forced Cooling - DLOFC). In der oberen rechten Ecke

ist eine vergréRerte Ansicht des Bereichs im gestrichelten Rechteck
dargestellt.
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Abb. 5-9 Vergleich der durchschnittlichen und der maximalen Kerntemperatur der
,PBMR 400 MW Transient Benchmark“-Ubung zum Ausfall der Zwangs-
kuhlung im drucklosen Zustand (Depressurised Loss of Forced Cooling -
DLOFC). Durchgezogene Linien: DORT-TD-Ergebnisse

Mit DORT-TD wird Rekritikalitat etwa 49 Stunden nach Transientenbeginn vor allem
dadurch erreicht, dass sich der Kern abgekihlt hat und Xenon grof3tenteils abgeklun-
gen ist. Nach einigen Leistungsdichteschwingungen (siehe Abb. 5-8), stabilisiert sich
der Reaktorkern auf einem niedrigen Leistungsniveau von 0,5 % der Nennleistung, und
der Kern heizt sich wieder auf. Etwa ein Drittel der produzierten Warme ist auf Kern-
spaltung zurtickzufiihren, der Rest entspricht der Nachzerfallswarme. Der Zeitpunkt
des Eintretens der Rekritikalitét ist eine sehr schwer zu berechnende GroR3e. Die Er-

gebnisse der Teilnehmer lagen hier zwischen 49 und 53 Stunden.

5.2.3 Fall: 100-40-100 %-Lastfolgebetrieb

Als Reaktion auf eine Anderung hinsichtlich der benétigten Leistung kénnen im PBMR
sogenannte Lastfolgen durch Anderung des Heliuminventars im System erreicht wer-
den. Die durch den Reaktor produzierte Warmemenge ist annahernd linear zum Heli-
um-Massenstrom durch den Kern. Wenn der Leistungsbedarf sinkt, kann das Rege-
lungssystem den Massenstrom verringern und dessen Kihlleistung effektiv reduzieren.
Im PBMR-400, ist die Lastfolge ausgelegt fur Lastwechsel von 100 % auf 40 % und zu-
rick auf 100 % der Nennleistung.

79



Die Simulation dieser Transiente ist notwendig, um die korrekte Umsetzung der Xenon-
Gleichungen zu Uberprifen, da diese Art von Transienten Xenon-induzierte raumliche
Leistungsschwingungen auslésen kann. Um solche Effekte modellieren zu kénnen,
wird eine Reduzierung des Kihlmittelmassenstroms am Reaktoreintritt von nominal
192,7 kg/s auf 77 kg/s (40 % des Nennwerts) in einem Zeitraum von 400 Sekunden

angenommen. Des Weiteren wird eine lineare Massenstromrampe unterstellt.

Der Reaktoraustrittsdruck fallt Gber den gleichen Zeitraum von nominal (90 bar) auf
40 % des Wertes, was zu einer Verringerung der Reaktorleistung von nominal 400 MW
(100 %) auf 160 MW (40 %) von t =0 Ulber 400 Sekunden fiihrt. Fur diese Leistungs-
rampe wird ebenfalls ein linearer Verlauf unterstellt. Fir die nachfolgenden drei Stun-
den (400s - 11200s) wird keine Anderung der Eingabeparameter durchgefiihrt. Spater,
ab 11200s -11600s, wird ein Wiederanstieg des Kihlmittelmassenstroms am Reaktor-
eintritt von 77 kg/s (40 % des Nennwerts) auf 192,7 kg/s unterstellt. Gleichzeitig wird
der Reaktoraustrittsdruck linear wieder auf den Nennwert erhdht, was zu einem An-
stieg der Reaktorleistung von 160 MW auf 400 MW ebenfalls Uber 400 Sekunden fihrt,
wie in Abb 5-10 dargestellt ist. Die Gesamtleistung des Reaktors ist somit eine festge-

legte Zielbedingung.
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Abb 5-10 ,PBMR 400 MW Transient Benchmark*-Ubung zu Reaktorleistung und
Steuerstabsposition wahrend des 100-40-100 %-Lastfolgebetriebs. Es
sind die mit drei verschiedenen Codes erzielten Ergebnisse zu den

Steuerstabspositionen dargestellt (durchgezogene Linie: DORT-TD-
Werte).
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Fur Xenon-induzierte Transienten wurde im DORT-TD/THERMIX-Codesystem eine
spezielle Kombination von stationarem und zeitabhangigem Modus verwendet. Eine
vollkommen zeitabhéngige Berechnung fir diese Langzeittransiente wére eine grol3e
Herausforderung fur den Code, da die Reaktorleistung kontinuierlich durch Anpassung
der Steuerstabsposition stabilisiert werden muss, um dem Aufbau von Xenon Rech-
nung zu tragen. Stattdessen kehrt DORT-TD wéhrend der Phasen konstanter Leistung
wieder zum stationaren Modus zuriick und fuihrt von Zeit zu Zeit eine Kritikalitdtssuche
durch, um die tatsachliche Steuerstabsposition zu ermitteln. Dies geschieht normaler-
weise mit einer Frequenz von einer Minute. Nur flr die realen transienten Vorgange,
z. B. wahrend des Auslaufens von Pumpen, arbeitet der Code tatséchlich vollstandig

im transienten Modus.

Abb 5-10 zeigt die Reaktorleistung und die entsprechende Steuerstabsposition fiir die
verschiedenen Phasen der Xenon-Dynamik. Die Steuerstabe werden beim Aufbau von
Xenon nach dem Abbau der Leistung herausgefahren und erneut eingefahren, wenn
sich der Reaktor wieder im Volllastbetrieb befindet. Aufgrund der guten Ubereinstim-
mung zwischen den Codes TINTE, PARCS/AGREE und DORT-TD/THERMIX wird die
Schlussfolgerung gezogen, dass die Xenon-Dynamik und die Physik durch DORT-TD
korrekt dargestellt werden.

Abb. 5-11 zeigt die entsprechenden Xenon-Konzentrationen, die hier als Werte relativ
zum stationaren Betrieb bei Nennleistung angegeben werden. Dargestellt sind die Ge-
samtmengen von Xenon im Kern wéahrend der Aufbau- und Abbauphasen, sowie die
lokale Xenon-Konzentration fir eine ausgewahlte Position ca. 100 cm unterhalb der
Oberkante des Kerns. Fir diese Position sind stark gedampfte Xenon-Schwingungen
klar erkennbar. Auch hier ist die Ubereinstimmung fur die globale Xenon-Konzentration
zwischen den drei Codes zufriedenstellend, wahrend etwas grél3ere Abweichungen fir
die lokale Auswertung beobachtet werden kdnnen. Dennoch prognostizieren alle
Codes ahnliche Maximalwerte und schlie3lich eine Ruckkehr zu der urspriinglichen
Xenon-Verteilung rund zwei Tagen nach dem Lastwechsel.
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- o~ -TINTE
‘‘‘‘‘ PARCS/AGREE

Relative XenonConcentration

Abb. 5-11 Relative tiber den Kern gemittelte und lokale Xenonkonzentrationen der
,PBMR 400 MW Transient Benchmark*“-Ubung zum Lastfolgebetrieb.
Die Linien ohne Symbole zeigen die durchschnittliche Xenonkonzentra-
tion, wahrend die Linien mit Symbolen die lokale Xenonkonzentration
etwa 100 cm unterhalb der Oberkante des Kugelhaufenreaktorkerns
zeigen.

5.24 Fall: Steuerstabausfahren

Hier handelt es sich um eine Reaktivitatstransiente, die durch das vollstandige Ausfah-
ren (von der betrieblichen Position bei 150 cm unterhalb der Oberkante des Kugelhau-
fens auf 50cm oberhalb des Kugelhaufens) aller Steuerstdbe von t =0 tber 200 Se-

kunden (d. h. mit einer Geschwindigkeit von 1 cm/s) ausgelost wird.

Die Transiente wird fir 500 Sekunden verfolgt, wobei als erwiinschter Output die Spalt-
leistung und die maximale Brennstofftemperatur vorgegeben war. Die Reaktivitatszu-
fuhr wahrend des Steuerstabausfahrens wird mit DORT-TD/THERMIX-Berechnungen
zum stationdren Zustand auf etwa 1500 pcm geschatzt. Das Steuerstabausfahren fihrt
zu einem steilen jedoch langsamen Anstieg der Spaltenergieproduktion, die mit DORT-
TD ein Maximum von ca. 190 % der Nennleistung bei 300 Sekunden erreicht, wie in
Abb. 5-12 dargestellt ist.

Andere Codes, die bei dieser Benchmarkiubung zum Einsatz kamen, waren TINTE,
PARCS/AGREE und MARS/CAPP von KAERI. Alle Ergebnisse spiegeln mehr oder
weniger den gleichen Trend bei der integralen Leistung wieder und zeigen eine relativ
gute Ubereinstimmung bei der Berechnung der Spitzenleistung (185 — 200 %) und der
Leistung, bei der der Reaktor sich schliellich stabilisiert (168 — 177 %). Es sollte er-
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wahnt werden, dass einige Losungen bei den Steuerstabbewegungen sehr ausgeprag-
te sogenannte Cusping-Effekte ausweisen, die teils auf die stark unterschiedlichen
Steuerstab-Wirkungsquerschnitte pro Zone und teils auf eine zu groRe Maschenweite
zurtckzufuihren sind. DORT-TD zeigt ein ziemlich gemaRigtes Verhalten hinsichtlich
der Reaktorleistung, da die axiale Vermaschung in Zonen, in denen der Steuerstab
eingefahren wurde, betréachtlich verfeinert wurde, was zu einer Minderung der Cusping-
Effekte fuhrte.

200-
190
180
4 .. \"__--.___..___‘___-_.
S e ; b iyl ey Y ’
-g 160 /.
3 1+
- 150- —— DORT-TD (Diffusion)
3 140 —— DORT-TD (Transport)
% 1 - =« - TINTE
@ 1304¢ - o= PARCS/AGREE
' .-+ -- CAPP/MARS
120
110
100 4——

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 50C

Time (s)
Abb. 5-12 Vergleich der Ergebniss_g fur die Reaktorleistung der ,PBMR 400 MW
Transient Benchmark®-Ubung zum Steuerstabausfahren. Durchgezoge-

ne Linien: DORT-TD-Ergebnisse (sowohl fur Diffusion als auch Trans-
port)

5.25 Fall: Einstrémen von kaltem Helium

Bei dieser Transiente wird das Offnen eines Umleitventils simuliert, wobei Helium als
Kdhlmittel in das Kerneintrittsplenum eingespeist wird. Es wird eine Temperaturrampe
von 50°C (ab 500°C nominale Eintrittstemperatur) Gber 10 Sekunden angewendet, oh-
ne weitere Reaktorparameter, wie Mengenstrom, Druck oder Steuerstabpositionen, zu
andern. Es wird unterstellt, dass das Ventil durch ein Reaktorschutzsystem nach 300
Sekunden wieder geschlossen und die Temperatur innerhalb von 10 Sekunden wieder
auf den Nennwert zuriickgehen wirde. Fur diese Benchmarkibung wurde der Tran-
sientenverlauf Gber 700 Sekunden verfolgt, und es mussten die Spaltleistung sowie die

maximale und durchschnittliche Brennstofftemperatur ausgewertet werden.
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Abb. 5-13 Vergleich der Leistungsexkursion der ,PBMR 400 MW Transient
Benchmark“-Ubung zum Einstromen von kaltem Helium. Die DORT-TD-
Losung wird als durchgezogene Linie dargestellt.

Neben der Lésung mit DORT-TD, wurden vier von anderen Teilnehmern mit deren
Codes erzielte Losungen vorgestellt: TU Delft mit DALTON, University of Michigan mit
PARCS/AGREE, PBMR mit TINTE und KAERI mit CAPP/MARS. Diese Ubung war
wahrscheinlich am einfachsten zu berechnen, da die Steuerstabbewegung nicht ent-
halten war und das Reaktorverhalten nicht Uber lange Zeitraume verfolgt werden muss-
te. Dementsprechend wurde eine sehr gute Ubereinstimmung bei der Reaktorleistung
fur alle erzielten Lésungen beobachtet. Abb. 5-13 zeigt, dass die Reduzierung der Ein-
trittstemperatur zu einem langsamen jedoch steilen Anstieg der Spaltenergieproduktion
fuhrt, deren Maximum bei etwa 114 % (mit DORT-TD) der Nennleistung aufgrund der
erhdhten Moderierung im Brennstoff liegt. Nachdem die Temperatur bei 300 Sekunden
wieder den urspringlichen Wert erreicht, fallt die Leistung sehr schnell ab und stellt
sich nach ein paar hundert Sekunden asymptotisch mit 102 % wieder auf ihren Nenn-
wert ein. Die einzelnen Berechnungen der Codesysteme fiir die Transientenleistung
stimmen mit wenigen Ausnahmen in einer engen Unsicherheitsbandbreite von 1 bis
1,5 % wahrend der gesamten Ubung miteinander tiberein. Das gleiche gilt (obwohl hier

nicht dargestellt) fir die Anderungen bei der Brennstoff- und Moderatortemperatur, die
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allerdings relativ klein sind und keine ernste Probleme hinsichtlich Brennstoff und Re-

aktorkomponenten darstellen.

5.3 AP 2.3: Testfall fur eine unterkritische Anordnung

Das Konzept zur Implementierung eines zeitabhangigen Quellterms in TORT TD wurde
umgesetzt und abgeschlossen: in TORT-TD kénnen nun Transientenberechnungen mit
anisotroper externer zeitabhangiger Quelle durchgefiihrt werden. Die Winkelanisotropie
wird durch eine Entwicklung nach Kugelflachenfunktionen analog zur Neutronenfluss-
verteilung dargestellt. Dieses Rechenmodell ist grundsatzlich geeignet fur die Anwen-
dung auf sog. beschleunigergetriecbene Systeme (ADS); eine erste Uberprifung der
implementierten Rechenmethodik soll anhand des unterkritischen Experiments YALINA
stattfinden. Dieses System bietet durch die weitgehende Abwesenheit von Ruckwir-
kungseffekten eine ausgezeichnete Mdglichkeit, einen zeitabhangigen Transportcode
direkt am Experiment zu validieren. Um die Stab- und Detektorgeometrie von YALINA
akkurat wiedergeben zu kénnen, wurde in TORT-TD ein Inputprozessor implementiert,
der die hochgenaue Auflosung des Rechengebiets durch eine ergonomische Eingabe
ermoglicht. Erst damit ist es moglich, das YALINA-Experiment mit ertréaglichem Auf-
wand in TORT-TD zu simulieren.

Erste Testrechnungen zu YALINA, in denen die externe Quelle als eine Folge von
Rechteckimpulsen angenommen wird, zeigen physikalisch plausible Ergebnisse. Mit
einer vom Forschungszentrum Karlsruhe gelieferten zeitabhangigen Quellbeschrei-
bung wurde das unterkritische YALINA-Thermal-System mit TORT-TD berechnet. Zur
detaillierten Darstellung des lokalen Quellgebietes (spezieller Abschnitt des Strahl-
rohrs) musste die Geometriebeschreibung des Systems verfeinert werden. Der aniso-
trope Quellterm besteht aus zwei Rechteckimpulsen von 5 psec und 40 usec Dauer mit
einer Pause von 5 psec und orientiert sich an den experimentellen Bedingungen von
YALINA-Thermal. Die Simulation der Impulsantwort wurde mit Zeitschrittweiten von 1
usec und 2 psec durchgefihrt und liefert physikalisch plausible Ergebnisse. Es wurden
Konferenzbeitrage zur International Conference on Mathematics, Computational Me-
thods & Reactor Physics (M&C 2009) /SEU 09/ sowie zur Jahrestagung Kerntechnik
2009 /SEU 09a/ verfasst und auf den jeweiligen Konferenzen vorgestellt.

Weiterhin konnte fir die experimentelle unterkritische Anordnung YALINA eine Folge

von Rechteck- und Sagezahnpulsen mit TORT-TD simuliert werden. Das neutronische
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Verhalten des Systems ist sehr plausibel und beschreibt anschaulich den Zerfall der
prompten Neutronengeneration sowie die langsame Abnahme der durch die verzdger-
ten Neutronen bedingten Spaltraten. Aus dem exponentiellen Zerfall der prompten
Neutronenpopulation kann derart die prompte Lebensdauer des Systems durch die
"Area"- oder "Slope fit"-Methode ermittelt werden. Es ist vorgesehen, dass im nachsten
Arbeitsschritt erste vorliegende Messungen an der YALINA-Anordnung mit TORT-TD
zu Validierungszwecken nachgerechnet und die Systemparameter aus diesen Rech-
nungen ermittelt werden. Neben der prompten Lebensdauer spielt hier auch der effek-
tive Anteil verzogerter Neutronen eine wesentliche Rolle. Die Implementierung des
zeitlichen Quellterms sowie die Simulation des gepulsten Betriebes der Anordnung
YALINA sind in Kapitel 5.3.3 dokumentiert.

Der Einsatz beschleunigergetriebener Systeme (Accelerator Driven Systems, ADS)
wird weltweit in Betracht gezogen zur Transmutation langlebiger Spaltprodukte und
damit zur Minimierung des radioaktiven Abfalls. Die Bewertung der Performance von
ADS erfordert, sofern es Transientenanalysen betrifft, den Einsatz deterministischer
Transportcodes. Die Gesamteigenschaften von ADS werden dabei entscheidend vom
Raum-Zeit-Verhalten der externen Neutronenquelle bestimmt. Es ist daher notwendig,
sowohl Verfahren zur adaquaten Darstellung der Neutronenquelle zu entwickeln als
auch zeitabhangige deterministische Transportcodes fir die Behandlung externer zeit-
abhangiger Neutronenquellen zu ertiichtigen. Im Folgenden wird die Implementierung
eines zeitabhangigen anisotropen externen Neutronenquellterms in TORT-TD sowie
die Anwendung auf das unterkritische System YALINA-Thermal dokumentiert.

5.3.1 Rechenverfahren und Implementierung

Der zeitabhéngige 3D-Transportcode TORT-TD wurde um die Berilicksichtigung zeit-

abhangiger externer anisotroper lokalisierter Neutronenquellen erweitert. Dies ge-

schieht durch explizite Darstellung des Quellterms qg(f,Q,t) in der zeitabhangigen

Diskrete-Ordinaten-Transportgleichung:
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Darin ist ¢, (f,t) der skalare Neutronenfluss der Energiegruppe g, welcher aus dem

Winkelfluss y/g(F,Q,t) durch Integration Uber den gesamten Raumwinkelbereich folgt.

Das in TORT-TD realisierte implizite Zeitintegrationsverfahren resultiert in der Glei-

chung

(-9 + 0 (1) (7, ©)-

> [doy, (F.O - Q)i (F. Q)+ 7y Y vo ()05 (F)+ ay (F.Q)
-

9' 4r

(5.3-2)

die fur jeden Zeitschritt ein Fixed-Source-Problem mit folgendem zeitabhangigen Quell-

term darstellt;

2 8 3
=R\/H +4 -8-6H-H (5.3-3)

D
6H(H —VH?+4)

z

1. (5.3-4)

q; (F’ Q) = q;ﬂ(r’ Q)+ V_‘//g (f, Q)+ iZ ZS./MC.T (F)

Der erste Term reprasentiert den hier interessierenden zeitabhangigen externen Quell-

term; die Ubrigen Terme resultieren aus der Zeitdiskretisierung und der Dynamik der

verzégerten Neutronen. In (1) wurden ferer die Abkiirzungen o (F)=oy" (F)+%
v
g

und y! =y (1-B)+> 254 B verwendet.
|

7+l

Zur detaillierten Darstellung des externen Quellterms wird g, (F,Q) in Analogie zu den

winkelabhéngigen Neutronenflissen nach Kugelflachenfunktionen entwickelt /BEC 09/.
Die Zeitabhéngigkeit der Quelle wird durch ihre Werte zu frei wahlbaren Zeitpunkten

vorgegeben. Quelltermwerte fir dazwischenliegende Zeitpunkte berechnet TORT-TD
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hieraus mittels linearer Interpolation. In TORT-TD lassen sich mehrere verschiedene
Neutronenguellen, die sich u.a. in ihrem Zeitverhalten unterscheiden kénnen, beliebi-

gen Raumbereichen innerhalb der Problemgeometrie zuordnen.

Polyethylene [ Deuteran beam tube

I Fuel rod I Lcad target

[ End part of fuel rod [y

I Aluminium alloy [T Graphite reflector
I stainless steel [ organic glass
[ Steel with low content B Borated polyethylene

of carbon

I cadmium sheet, 0.5 mm [N (Neu'ron)Producinshvaei
copper)

Abb. 5-14:  Schematische Darstellung des YALINA-Thermal-Systems mit 280 EK-
10-Brennstaben. Links: axialer Schnitt, rechts: radialer Schnitt

53.2 Anwendung auf das unterkritische System YALINA-Thermal

Das unterkritische System YALINA-Thermal /BOU 07/ ist eine Kompaktkern-
Anordnung mit thermischem Spektrum. Als Brennstoff wird UO, mit 10 %iger Anreiche-
rung eingesetzt, als Moderator dient Polyethylen. Das System ist umgeben von einem
Graphitreflektor. Abb. 5-14 zeigt eine schematische Darstellung mit wesentlichen geo-
metrischen Abmessungen. Als unterkritisches System betragt der Multiplikationsfaktor
YALINA-Thermal wird mit ket < 0,98 betrieben und wird von einer externen Neutronen-
quelle getrieben, wobei zur Neutronenproduktion entweder eine *°Cf-Quelle oder ein
Deuteron-Beschleuniger mit Deuterium- oder Tritium-Target zum Einsatz kommt. Wie
in Abb. 5-1 (links) zu erkennen, liegt das neutronenemittierende Target in etwa im
Zentrum der aktiven Zone. Hinsichtlich dieser aktiven Zone gibt es drei verschiedene
Brennstoffkonfigurationen, die sich in der Zahl der Brennstabe (216, 245 und 280) un-
terscheiden. Die im Folgenden dokumentierten Rechnungen beziehen sich auf die Be-
ladung mit 280 EK-10-Brennstéaben.
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Stabzelle homogen: Stabzelle mit aufgeldstem Pin: Stabzelle mit aufgeléstem Pin
und mehreren Ringzonen: 12 3 4 5 67
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Abb. 5-15:  Die verschiedenen Mdglichkeiten der Darstellung einer Stabzelle in
TORT-TD

533 Geometrische Modellierung von YALINA-Thermal in TORT-TD

Wie in Abb. 5-1 rechts zu sehen ist, besteht das Problem der geometrischen Modellie-
rung von YALINA-Thermal darin, ein zweidimensionales rechtwinkliges Gitter kreisfor-
miger Querschnitte mit unterschiedlichen Radien zu diskretisieren (z. B. das grofie
zentrale Strahlrohr inmitten der kleineren Brennstédbe). Dazu bieten sich Cartesische
Koordinaten an, doch dann missen die Kreisquerschnitte durch gestufte (treppenfor-
mige) Rander approximiert werden. Dabei muss im TORT-TD-Geometriemodell si-
chergestellt werden, dass die Flacheninhalte der Kreise bzw. Kreisringe erhalten blei-
ben. Der TORT-TD-Praprozessor zur Generierung des Maschennetzes wurde daher

derart erweitert, dass er folgendes leistet:

¢ Modellierung einer Stabzelle entweder homogen oder heterogen, d. h. mit Un-
terscheidung zwischen kreisformigem Stab und dessen Umgebung, die den
Rest der Zelle ausfillt. Dabei kann der Stab seinerseits in beliebig viele radiale
Zonen unterteilt werden.

o Approximation des kreisformigen Stab(zonen)-Querschnitts durch eine Trep-
penfunktion dergestalt, dass im diskretisierten Modell der jeweilige (Zonen) Fla-
cheninhalt erhalten bleibt. Dies ist in Abb. 5-15 rechts fir eine 3x3-Treppen-
funktion dargestellt, die zu einer 7x7-Nodalisierung innerhalb der Stabzelle
fuhrt.
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Reale Geometrie

Abb. 5-16:

~ Zwischenstufe:
Individuelle Stabzellen-
Vernetzung

Endgiltiges
Maschennetz

Maschengenerierung in TORT-TD fur unterschiedlich grof3e Stabzellen,

Stabdurchmesser und Ringzonen

Es ist zulassig, unterschiedlich groRe Stabzellen mit unterschiedlich gro3en Stab-

durchmessern mit jeweils unterschiedlichen Ringzonenanzahlen und -radien zu kombi-

nieren. Dies fuhrt zu zusatzlichen Maschengrenzen, wie in Abb. 5-16 zu sehen. Hin-

sichtlich der Treppenapproximation konnte auf im Rahmen des C5G7-Benchmarks ge-

leistete Vorarbeiten zurtickgegriffen werden /PAU 04, SEU 06/.

YALINA-Thermal - TORT-TD-Modell
Meshes:  SBX, 59Y, 217 Seclion of I = =07 em
. - - N -

1,200E+02 em

L200E402 cm

Abb. 5-17

S350+00

B.B40E+01 cm

Modell von YALINA-Thermal

YALINA-Thermal — TORT-TD-Modell
Meshes: 58X, 59Y, 21 Seclion of X =  60.00 cm

B - | 3 e - -
I - - - | EX L L3
L 1 B -

1200E402 cm

L20Ew02

Radialer (links) und axialer Querschnitt (rechts) durch das TORT-TD-

Das TORT-TD-Modell von YALINA-Thermal ist in Abb. 5-17 im radialen (links) und axi-

alen Querschnitt (rechts) wiedergegeben.
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534 TORT-TD-Analysen des stationédren Zustands von YALINA-Thermal

und der Antwort auf eine gepulste Neutronenquelle

Fur die TORT-TD-Analysen zu YALINA-Thermal wurden am Forschungszentrum Karls-
ruhe mit dem KAPROS-Codesystem /BRO 04/ stabzellhomogenisierte Wirkungsquer-
schnitte in 18 prompten Energiegruppen und P;-Streuordnung sowie 8 Gruppen verzo-
gerter Neutronen generiert. Die Modellierung des zeitabhangigen Quellterms wurde
ebenfalls vom Forschungszentrum Karlsruhe Ubernommen. Zu Vergleichszwecken
wurden auch Daten in 11, 27 und 69 Energiegruppen sowie héheren Streuordnungen
(bis Ps) bereitgestellt. Der fir den stationaren Zustand ermittelte Multiplikationsfaktor
von Keg = 0,96111 korrespondiert gut mit dem in /KIY 07/ dokumentierten Wert von
Kesr = 0,96080.

3,0 200,0psec
—— At =1 psec

—— At=1 psec
—— At =2 psec

—— At=2 psec

150,0psec|

100,0psec
B 50,0psec
&

0,0sec A..,(r

-50,0pusecH

Relative total fission rate (x10°)
=

0 -100,0psec T T T T
sec  20psec 40usec 60usec 80usec 100psec Osec  20psec 40usec 60psec 80usec 100psec

Time Time

Abb. 5-18 Zeitabhangige Simulation der Antwort von YALINA-Thermal auf eine
Sequenz zweier Rechteckimpulse von 5 psec bzw. 40 pusec Dauer
(5 pusec Pause). Links: Gesamt-Spaltrate, rechts: Reaktorperiode. Es
sind zwei Rechnungen mit verschiedenen Zeitschritten (At = 1 usec bzw.
At = 2 ysec) dargestellt.
Die Implementierung des anisotropen zeitabhangigen Quellterms in TORT-TD wurde
anhand einer gepulsten Quelle getestet. Dazu wurde eine Folge zweier Rechteckimp-
ulse 5 psec bzw. 40 psec Dauer, die durch eine Pause von 5 usec separiert sind, her-
angezogen. Die Pulsdauern orientieren sich an den tatsachlichen Bedingungen von
YALINA-Thermal. Die resultierende zeitliche Entwicklung der (auf den stationaren Aus-
gangszustand bezogenen) Spaltrate zeigt das linke Diagramm in Abb. 5-18. Die zuge-
horige Reaktorperiode ist in Abb. 5-18 rechts wiedergegeben. Deutlich ist hier die Un-

stetigkeit infolge der Rechteck-Pulsform zu erkennen.
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Die Ergebnisse sind vor dem Hintergrund von Validierungsrechnungen /PER 05/ physi-
kalisch plausibel. Sie demonstrieren die Einsatzfahigkeit von TORT-TD fir quellgetrie-
bene unterkritische Systeme und eréffnen TORT-TD grundséatzlich die Anwendung auf
die Transientenanalyse beschleunigergetriebener Systeme (ADS) zur Transmutation

langlebiger Spaltprodukte.
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6 AP 3: Ganzkernrechnungen mit Monte Carlo-Methoden

6.1 AP 3.1: Bereitstellung von NJOY zur Erstellung von Punktdaten und
Mehrgruppendaten

Nukleare Daten sind die Grundlage aller Neutronentransportberechnungen. Die Quali-
tat der verwendeten nuklearen Daten ist deshalb wesentlich fur die Zuverlassigkeit der
Ergebnisse der nuklearen Berechnungskette. Die groRen Datenbibliotheken, wie JEFF,
ENDF/B und JENDL werden standig erweitert und verbessert. Wahrend der letzten
Jahre wurde die européische Datenbibliothek von JEF-2.2 auf JEFF-3.1 /KON 06/ und
weiter auf JEFF-3.1.1, die amerikanische Datenbibliothek von ENDF/B-VI auf ENDF/B
VII.O /CHA 06/ und ENDF/B VII.1 und die japanische Datenbibliothek von JENDL-3.2
auf JENDL-3.3/AC-2008 /IWA 08/ und JENDL-4.0 aktualisiert. Diese Bibliotheksver-
besserungen berilicksichtigen die neuesten Auswertungen von differentiellen Experi-
menten; die Validierung erfolgt hauptsachlich durch Vergleich der Ergebnisse von Mon-
te-Carlo-Berechnungen mit einer grof3en Anzahl von kritischen Experimenten, die ei-
nen weiten Bereich von Brennstoff-, Moderator- und Strukturmaterialien unter unter-

schiedlichen Spektralverhaltnissen abdecken.

Das international eingesetzte Standardprogramm NJOY /MAC 94/ rekonstruiert aus
dem ENDF-6-Format der nuklearen Basisdatenbibliotheken die Wirkungsquerschnitte
fur die Dar-stellung in Punktdaten oder in Mehrgruppendaten. Das Programmsystem
enthélt u.a. Module zur Rekonstruktion der Punktdaten (RECONR), zur Temperatur-
bzw. Dopplerverbreiterung (BROADR), zur Verarbeitung des unaufgeldsten Reso-
nanzbereichs (PURR), zur Warme- und Gaserzeugung (HEATR und GASPR), zur Er-
zeugung thermischer Streudaten (THERMR) zur Formatierung fir Anwendungscodes
wie MCNP (ACER) sowie zur Wichtung fur die gewlinschte Energiegruppeneinteilung
(GROUPR). NJOY ist Voraussetzung fur eine unabhéngige Bereitstellung von Wir-
kungsquerschnitten fir Anwendungsrechnungen ausgehend von den nuklearen Basis-
datenbibliotheken. Eigene Erfahrungen und detaillierte Kennt-nisse der Rechenschritte
sind auch erforderlich, um die Unsicherheit in den nuklearen Daten einzuschatzen oder

Daten fur zuklnftige Reaktorkonzepte zu erstellen.

Im Rahmen des Vorhabens RS1183 wurde das NJOY-Programmsystem in der GRS

implementiert und in die nukleare Berechnungskette integriert. Dazu wurde eine voll-
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standige Neutronen-Datenbibliothek kontinuierlicher Energie bei Raumtemperatur aus
der aktuellen JEFF-3.1.1-Evaluierung erzeugt, die Daten fiir 381 Nuklide enthalt; Fur
H20 wurden zusatzlich thermische Streudaten erzeugt, die Bindungseffekte bertck-
sichtigen, was bei Molekilen aus leichten Atomen erforderlich ist. Diese Daten stehen

nun in der GRS auf einem zentralen Fileserver fur allgemeine Anwendungen bereit.

Die Validierung dieser Datenbibliothek ist noch nicht abgeschlossen und wird im Nach-
folge-Vorhaben fir fortschrittliche Reaktorsysteme fortgesetzt. Innerhalb des Vorha-
bens RS1183 beschrankt sich die Validierung auf LWR-Systeme, siehe Arbeitspunkt
3.2. Ebenfalls im Nachfolgevorhaben erfolgt die Erweiterung der Datenbibliothek fur
ausgewahlte wichtige Nuklide auf ein sehr feines Energiegitter; die nétigen Vorberei-

tungen dazu sind getroffen.

Zusatzlich zur Verwendung mit nuklearen Daten kontinuierlicher Energie bietet MCNP
auch die Moglichkeit, mit Multigruppendaten zu rechnen. Diese werden gewdhnlich mit
einem Spektralprogramm, z. B. aus dem SCALE-6-System, erzeugt (siehe Kapitel 4.2)
und anschlieBend fir MCNP aufbereitet. Dies hat gegenliber dem Einsatz mit Daten
kontinuierlicher Energie den Nachteil, dass die Spektralrechnungen normalerweise fir
vereinfachte Anordnungen durchgefiihrt werden muissen, bietet aber die Vorteile kiirze-
rer Rechenzeiten, der Moglichkeit des Einsatzes von MCNP mit der XSUSA-Methode
zur Unsicherheitsanalyse (siehe Kapitel 7), und die Moglichkeit der Wirkungsquer-
schnittsinterpolation fur gekoppelte Thermofluiddynamik-/Neutronentransportberech-
nungen. Deshalb wurde die Erzeugung von fir MCNP geeigneten Multigruppendaten
in der GRS implementiert. Fir Berechnungen im Multigruppen-Modus benétigt MCNP
nukleare Daten in einem spezifischen Format, im Gegensatz zu den deterministischen
und Monte-Carlo-Transportprogrammen aus dem SCALE-System, die allesamt das
AMPX-Format verwenden. Deshalb wurde mit Hilfe des Programms CRSRD und eini-
ger Anpassungen die Transformation von AMPX-Multigruppen-Datenbibliotheken in
das MCNP-Format in die GRS-Berechnungskette zum Daten-Processing integriert und

an Anwendungsfallen tberprft.

Dazu wurde eine Serie von Ganzkern-Benchmarks /GOM 05/ herangezogen; die Er-
gebnisse wurden mit Ergebnissen von MCNP-Berechnungen mit nuklearen Daten kon-
tinuierlicher Energie verglichen, siehe Kapitel 6.1.
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6.2 AP 3.2: Uberpriufung der neuen Datenbibliotheken durch Nachrechnung

kritischer Experimente und von Kernanordnungen

Die Uberpriifung der neu erzeugten JEFF-3.1.1-Datenbibliotheken erfolgte wie bisher
durch Nachrechnung von kritischen Anordnungen aus den KRITZ- und VENUS-Serien
von Experimenten sowie durch Berechnung der stationdren Kernanordnung aus dem
DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmark. Durch die Auswertung dieser Sequenz
von Problemen kann die Entwicklung der nuklearen Datenbibliotheken in Bezug auf die
Multiplikationsfaktoren und die Auswirkungen fir die Leistungsverteilung verfolgt und
bewertet werden. Diese Ergebnisse liefern einen wesentlichen Beitrag zur Qualitatssi-

cherung der nuklearen Daten fur Kernberechnungen.

Die KRITZ-2-Benchmarks

Der KRITZ-Reaktor wurde Anfang der 70er Jahre in Studsvik, Schweden, hauptsach-
lich zur Messung von Kiritikalitdt und Spaltratenverteilungen leichtwassermoderierter
Anordnungen betrieben. Die KRITZ-2-Anordnungen sind quadratische Stabgitter mit
niedrig angereichertem Uran- oder MOX-Brennstoff. Die detaillierte Beschreibung der
Anordnungen, deren Messergebnisse offentlich zugénglich sind, ist in /JJOH 90/, NEA
05/ zu finden. Dabei handelt es sich um zwei Uran-Stabgitter mit unterschiedlicher Git-
terweite (“KRITZ-2:1* und “KRITZ-2:13" in der Bezeichnungsweise von /JOH 90/) und
ein MOX-Stabgitter (“KRITZ-2:19%), jeweils im kalten Zustand und bei héherer Tempe-
ratur (~240 °C). Die Kritikalitat wurde jeweils durch die Wahl einer geeigneten Borkon-
zentration und schlieBlich durch Einstellung des Wasserspiegels erreicht. Gemessen
wurden fir funf der sechs Anordnungen die radialen Spaltratenverteilungen an einigen

ausgewahlten Stabpositionen.
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Tab. 6-1 MCNP-Ergebnisse fir die Multiplikationsfaktoren der KRITZ-2-
Anordnungen bei Raumtemperatur mit unterschiedlichen JEF/JEFF-

Daten

JEF-2.2 JEFF-3.1 JEFF-3.1.1
KRITZ-2:01 0.99396 0.99587 0.99711
KRITZ-2:13 0.99649 0.99879 1.00118
KRITZ-2:19 0.99746 1.00237 1.00062

In Tab. 6-1 werden die Ergebnisse fur die Multiplikationsfaktoren, die sich unter Ver-
wendung der neu erstellten JEFF-3.1.1-Datenbibliothek ergeben, mit den Ergebnissen
der bisher eingesetzten Bibliotheken auf JEF-2.2- und JEFF-3.1-Basis verglichen.
Wiéhrend die frilheren Rechnungen mit JEF-2.2- und JEFF-3.1-Daten mit 10° Neutro-
nenschicksalen durchgefuhrt wurden, wurden fur die neuen JEFF-3.1.1-Rechnungnen
2x10® Neutronenschicksale ausgewertet; dies fiihrt zu statistischen Unsicherheiten von
0.00007 bzw. 0.00005. Es ergibt sich nochmals eine leichte Verbesserung in der Uber-

einstimmung mit den experimentellen Werten von 1.0.
Die VENUS-7-Benchmarks

Der VENUS-7-Serie von kritischen Experimenten wurde bei SCK-CEN in Belgien
durchgefuhrt. 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 GrofRen sind die Multiplikationsfaktoren, Re-
aktivitatsdifferenzen bei Ersetzung oder Entfernung von Brennstédben und radiale stab-
weise Spaltratenverteilungen an ausgewahlten Stabpositionen. Das Moderationsver-
héltnis betragt 1.52 fur die Uran- und 1.24 fur die MOX-Zone. Der Uranbrennstoff ist
mit 4 % U-235 angereichert, der MOX-Brennstoff ist ein Gemisch aus UO, mit 3 % An-
reicherung und PuO, mit einem Anteil an spaltbarem Plutonium von 1 %. Die aktive
Hohe der Brennstabe betrégt 50 cm. Eine detaillierte Beschreibung der Anordnung ist
in der Benchmark-Spezifikation /MES 05/ zu finden.
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Die Ergebnisse fur die Multiplikationsfaktoren aus den MCNP-Berechnungen mit unter-
schiedlichen Datenbibliotheken sind in Tab. 6-2 dargestellt. Alle MCNP-Berechnungen
wurden mit 2x10% Neutronenschicksalen durchgefiihrt; dies ergibt statistische Unsi-
cherheiten von 0.00005. In den Experimenten VENUS-7/0 wurden 4x4 zentrale Brenn-
stabe durch andersartige Brennstabe ersetzt; die entsprechenden Ergebnisse sind in
der Tabelle mit ,subst* bezeichnet. Der gemessene Multiplikationsfaktor fiir VENUS-7/0
wurde nicht dokumentiert und wird daher als 1.0 angenommen; die angegebenen Mul-
tiplikationsfaktoren fir die Substitutionsexperimente wurden aus den gemessenen Re-
aktivitatsdifferenzen relativ zu diesem Wert berechnet. In der Anordnung VENUS-7/1
wurde eine zusatzliche Messung durchgefihrt, in der ein peripherer Stab pro Kernvier-
tel entfernt wurde. Wahrend sich beim Ubergang von JEF-2.2 zu JEFF-3.1 noch eine
deutliche Verbesserung der Ergebnisse ergab, wobei die Multiplikationsfaktoren fir alle
Anordnungen um ca. 250 pcm zunehmen, ergibt sich bei Verwendung der JEFF-3.1.1-
Daten nur noch eine sehr kleine Verbesserung (Zunahme um ca. 30-40 pcm).

Tab. 6-2 MCNP-Ergebnisse fir die die Multiplikationsfaktoren der VENUS-7-
Anordnungen mit unterschiedlichen JEF/JEFF-Daten.

Experiment JEF-2.2 JEFF-3.1 JEFF-3.1.1
VENUS-7/0 1.00000 0.99248 0.99494 0.99520
dto. (subst. UOX 4/0) 1.00094 0.99373 0.99627 0.99672
dto. (subst. MOX 3/1 0.38) 0.99942 0.99158 0.99414 0.99461
dto. (subst. MOX 2/2.7) 0.99908 0.99173 0.99433 0.99468
VENUS-7/1 1.00090 0.99354 0.99604 0.99644
dto. (- 1 rod/quarter) 1.00026 0.99294 0.99548 0.99592
VENUS-7/3 0.99850 0.99300 0.99523 0.99574
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Abb. 6-1 MCNP-Ergebnisse flr die radialen Stableistungsverteilungen der
VENUS-7/1-Anordnung mit unterschiedlichen JEF/JEFF-Daten

Abb. 6-1 zeigt die radialen Stableistungsverteilungen, die mit MCNP unter Verwendung
der verschiedenen JEF/JEFF-Datenbibliotheken fir die Anordnung VENUS-7/1 be-
rechnet wurden. Hier ergeben sich nur &uRRerst geringe Unterschiede, die wesentlich
kleiner sind als die Messunsicherheiten. Insgesamt sind die mit allen Bibliotheken er-

mittelten Ergebnisse mit den gemessenen Werten vertraglich.

Der DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmark

Als Testfall fir die Berechnung einer stationaren Ganzkern-Anordnung dient der Null-
last-Heil3-Zustand DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmark, der in der GRS schon
in der Vergangenheit regelmaRig zur Uberpriifung nuklearer Daten und Rechenmetho-

den herangezogen wurde. Die Kernanordnung ist in Kapitel 4.2 beschrieben.
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Tab. 6-3 MCNP-Ergebnisse fiur die Multiplikationsfaktoren und Steuerstabwirk-
samkeiten des DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmarks mit unter-
schiedlichen JEF/JEFF-Daten.

JEF-2.2 JEFF-3.1 JEFF-3.1.1
unkontrolliert 1.06065 1.05797 1.05856
kontrolliert 0.99001 0.98714 0.98767
Steuerstabwirksamkeit (pcm) 6727 6782 6780

In Tab. 6-3 werden die Multiplikationsfaktoren fur den unkontrollierten und kontrollierten
Zustand aus MCNP-Berechnungen mit verschiedenen JEF/JEFF-Datenbibliotheken
verglichen. Beim Ubergang von JEF-2.2 zu JEFF-3.1 ergaben sich noch sichtbare Un-
terschiede von ca. 200 — 300 pcm in den Multiplikationsfaktoren und ca. 50 pcm in der
gesamten Steuerstabwirksamkeit. Beim Ubergang von JEF-3.1 zu JEFF-3.1.1 sind
diese Unterschiede erheblich geringer (ca. 50 pcm in den Multiplikationsfaktoren); die

Steuerstabwirksamkeit bleibt praktisch unveréandert.
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Abb. 6-2 MCNP-Ergebnisse fir die radialen Brennelementleistungsverteilungen

des DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmarks mit unterschiedlichen
JEF/JEFF-Daten

In Abb. 6-2 sind die entsprechenden radialen Brennelementleistungsverteilungen dar-
gestellt. Hier waren beim Ubergang von JEF-2.2 zu JEFF-3.1 erhebliche Unterschiede
zu beobachten; in den Brennelementen in der Kernmitte betrugen die Differenzen mehr
als 4 %, was unerwartet hoch war und schlieB3lich zur Durchfiihrung systematischer
Unsicherheitsanalysen bzgl. nuklearer Daten fuhrte, woflr die XSUSA-Methode entwi-
ckelt wurde (siehe Kapitel 7). Selbst beim Ubergang von JEF-3.1 zu JEFF-3.1.1 sind
noch Unterschiede von ca. 1.5 % zu beobachten. Dies zeigt ein weiteres Mal die starke
Empfindlichkeit der Leistungsverteilung grol3er heterogener Reaktorkerne auf Unter-

schiede in den nuklearen Daten.

Der VVER-1000-Ganzkernbenchmark

Als Anwendung einer Ganzkernberechnung wurde im Rahmen einer OECD/NEA-
Arbeitsgruppe ein Reaktivitatsbenchmark fiir einen zweidimensionalen WWER-
Reaktorkern definiert /GOM 05/. Der Reaktorkern ist mit Uran- und MOX-
Brennelementen beladen, die jeweils Gadolinium-Brennstabe enthalten. Das Uran-

Brennelement besitzt Brennstabe mit drei unterschiedlichen Brennstofftypen, das
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MOX-Brennelement mit vier unterschiedlichen Brennstofftypen. Diese Brennelemente

sind in der Geometrie identisch zu den Brennelementen aus einem vorausgegangenen

WWER-Brennelement-Abbrandbenchmark.
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Abb. 6-3 MCNP-Ergebnisse fir die radialen Brennelementleistungsverteilungen

des VVER-1000-Ganzkernbenchmark mit unterschiedlichen Punkt- und
Multigruppen-Daten. Links: Nulllast heif3 unkontrolliert, rechts: Nulllast
heild kontrolliert, ohne Bor

Fur den Ganzkern-Benchmark werden Brennelemente in unterschiedlich abgebrannten
Zustéanden (bis 40 MWd/kg Schwermetall) verwendet, deren Nuklidzusammensetzun-
gen in der Spezifikation angegeben sind, wobei die Aktiniden und wichtigen Spaltpro-
dukte berlcksichtigt sind. Es wird angenommen, dass die Brennstabe mit demselben
Brennstoff innerhalb eines Brennelements identisch abgebrannt sind. Insgesamt sind

fur die Berechnungen sechs unterschiedliche Reaktorzustande definiert.
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Anhand zweier Zustande wurde die Verwendung von Multigruppen-Daten mit MCNP
Uberprift. Dazu wurden der unkontrollierte Nulllast-Heifl3-Zustand sowie ein vollstandig
kontrollierter Zustand ohne Borierung des Kihlmittels ausgewahlt. Die Ergebnisse fir
die jeweiligen radialen Leistungsverteilungen sind in Abb. 6-3 dargestellt. Wie bereits
beim DWR-UO,/MOX-Kerntransientenbenchmark sind deutliche Unterschiede bei der
Verwendung von JEF-2.2- und JEFF-3.1-Daten kontinuierlicher Energie zu beobach-
ten. Beim Einsatz von auf ENDF/B-VII basierenden Multigruppen-Daten nimmt die
Bandbreite der Ergebnisse nochmals zu. Diese Unterschiede werden allerdings von
den Ergebnisunsicherheiten, die sich aus systematischen Unsicherheitsanalysen bzgl.

der nuklearen Daten ergeben, bei weitem Ubertroffen.

6.3 AP 3.3: Methodenentwicklung zur Beschleunigung der Monte Carlo Be-

rechnungen fur grofRe Kernanordnungen

Mit MCNP steht ein leistungsféhiges und international anerkanntes Monte-Carlo-
Programm an der GRS zur Verfligung. Die Berechnungen erfordern zum Teil sehr gro-
Re Rechenzeiten, insbesondere bei Berechnungen von lokalen Gréf3en flr grofl3e
Kernanordnungen. Im Vorhaben RS1183 wurde untersucht, ob Verbesserungen im
Konvergenzverhalten erzielt werden kdnnen, wenn eine verbesserte Schatzung fur die
anfangliche Verteilung der Spaltquellen vorgegeben werden kann. Eine moégliche Me-
thode besteht in der gleichzeitigen Berechnung mit einem deterministischen Diffusions-
oder Transportprogramm und Ubernahme der Quellverteilung in die Monte-Carlo-

Berechnung.

Fir die Untersuchung wurden wiederum der DWR-UO,/MOX-Kerntransienten-
benchmark und der VVER-1000-Ganzkernbenchmark herangezogen, die grof3e Leis-
tungsreaktoren mit heterogener Teil-MOX-Kernbeladung in vereinfachter Beschreibung
darstellen. Fiur beide Kerne wurde fur verschiedene Zustéande das Verhalten der mit
MCNP berechneten Brennelement-Leistungsverteilung in Abhangigkeit von der Anzahl
der beitragenden Neutronenschicksale ausgewertet. Dabei ist immer wieder folgendes
Verhalten zu beobachten: Nach einer moderaten Anzahl von Neutronenschicksalen
von einigen 100 Millionen oder sogar weniger, die auf heutigen Parallelrechnern routi-
nema&nig durchgefuhrt werden kdnnen, ist die Leistungsverteilung mit einer verbleiben-
den Ungenauigkeit von einigen Prozent bestimmt. Um eine Vorhersagegenauigkeit von
deutlich weniger als 1 % zu erreichen, missen erheblich mehr Neutronenschicksale

ausgewertet werden. Ein Erfahrungswert liegt bei einer Milliarde Neutronenschicksale.

102



Dies wird in Abb. 6-4 deutlich. Darin ist fur den unkontrollierten Zustand des VVER-
1000-Ganzkernbenchmarks die Entwicklung der Leistung in drei Brennelementen an
reprasentativen Positionen (in der Kernmitte, am Kernrand und bei etwa halbem Kern-
radius) zu sehen. Dargestellt ist die jeweilige Abweichung vom Wert bei einer Milliarde
Neutronenschicksale. Es ist zu erkennen, dass fir das Brennelement in der Kernmitte

fur 500 Millionen Neutronenschicksale immer noch um fast 1 % vom Endwert abweicht.

2.0%

1.5%
1.0% 2
0.5% ,,/\
0.0% \\\‘\‘\n;-«
-0.5% o

1.0% =N }/./—0—-peTpheral assembly 24/1

\-\ / —=- central assembly 1/1
-1.5% g

intermediate assembly 9/1

'20% T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
million histories

Abb. 6-4 Relative Differenz der Leistung in drei Brennelementen des WWER-
1000-Ganzkernbenchmarks vom Endwert nach einer Milliarde Neutro-
nenschicksale, berechnet mit MCNP und JEFF 3.1-Daten.

Andererseits hat sich immer wieder gezeigt, dass die berechnete Leistungsverteilung in
grol3en heterogenen Reaktorkernen ausgesprochen empfindlich hinsichtlich der ver-
wendeten nuklearen Daten ist /LAN 09a/, sondern auch auf Naherungen in der Re-
chenmethodik wie raumliche Homogenisierung oder Energiegruppen-Kondensation
/KOZ 06, LAN 09/. Es kann also nicht davon ausgegangen werden, dass aus einer de-
terministischen Transport- oder Diffusionsrechnung die Leistungsverteilung aus der
Referenz-Monte-Carlo-Rechnung auf wesentlich weniger als 1 % Differenz bestimmt
werden kann, selbst wenn dieselbe Datenevaluierung verwendet wird. Eine solche Ge-
nauigkeit ware aber erforderlich, um eine Startverteilung fur die Monte-Carlo-Rechnung
zur Verfugung zu stellen, von der ausgehend die Rechenzeit substantiell reduziert
werden konnte. Fir stationdre Monte-Carlo-Ganzkernberechnungen scheint diese Vor-

gehensweise also nicht zweckmalig zu sein.
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6.4 AP3.4: Volle Integration der thermohydraulischen Rickwirkungen in

MCNP Berechnungen

Nach dem bisherigen Entwicklungsstand (Vorhaben RS1160) konnten in der MCNP-
Rechnung vorausberechnete Verteilungen fir die thermohydraulischen GréfRen be-
ricksichtigt werden, die von einem Parallelkanalmodell aus ATHLET-Komponenten
ubernommen wurden. Die berechnete Leistungsdichteverteilung aus MCNP wurde
aber bislang nicht an das thermohydraulische Modell zuriickgegeben. Das Ziel der vol-
len Integration von MCNP-Rechnung und thermohydraulischem Modell ist es, die end-
gultige Losung durch Iteration zwischen beiden Rechenprogrammen zu erzeugen. Dies
wurde im Rahmen des Vorhabens RS1183 in einer Zusammenarbeit mit dem Institut
fur Kernenergetik und Energiesysteme der Universitat Stuttgart prototypisch verwirk-
licht und validiert /BER 10/.

Die Analyse der Brennstoffleistungsverteilung in Brennelementgittern von Leichtwas-
serreaktoren unter realistischen thermohydraulischen Bedingungen kann mit gekoppel-
ten Neutronik-/Thermohydraulik-Systemrechenprogrammen durchgefiihrt werden. Auf-
grund der heutigen Verflgbarkeit von leistungsstarken Parallelrechnerressourcen fir
die Neutronik kdnnen Monte-Carlo-Codes mit dem Vorteil angewandt werden, dass
keine Homogenisierung und Energiegruppennaherungen erforderlich sind. Realistische
Betriebsbedingungen erfordern, dass fiir alle Brennstabe Material und Temperaturver-
teilungen in Betracht gezogen werden missen. Bei der Anwendung von Monte-Carlo-
Codes wie MCNP5 /X-5 03/ muss eine sehr grol3e Anzahl von Eingabebereichen mit
unterschiedlicher Materialzusammensetzung oder Temperatur angegeben werden. Die
entsprechenden Thermohydraulik-Daten — Moderatortemperaturen, Dichten und
Brennstofftemperaturen — missen mit geeigneten Thermohydraulik-Codes berechnet
werden. Dies wurde durch die Kopplung von MCNP5 mit dem ATHLET-Code /LER 98/
fur die Analyse der detaillierten Leistungsverteilung in einem Druckwasserreaktor
(DWR) bewerkstelligt. Das DWR-Modell wurde gemafd dem stationaren Teil des DWR-
MOX/UO,-Kerntransientenbenchmarks /KOZ 06/ vereinfacht. Dies bedeutet, dass der
Abbrand aller Brennelemente radial und axial konstant ist und sich die Temperatur in
einem Brennelement nur axial verandert. Die Nuklidzusammensetzungen der ver-
schiedenen Brennelemente (UO, und MOX) fir festgelegte Abbréande wurden aus der

Benchmark-Spezifikation Ubernommen.

104



Das neutronenkinetische Modell

Das neutronenkinetische Modell ist ein Gitter mit Brennelementen bestehend aus
17x17 Brennstaben. Ein Viertel des Kerns und der Geometrie der UO,- und MOX-
Brennelemente ist in Abb. 4-6 dargestellt. In dieser Abbildung wird fur jedes Brennele-
ment der durchschnittliche Spaltstoffgehalt im UO, oder MOX und der durchschnittli-
chen Abbrand gezeigt. Die MOX-Brennelemente haben Brennstdbe mit drei verschie-
denen Plutoniumgehalten. Dartiber hinaus wurden IFBA-Stabe (Integral Fuel Burnable
Absorber) mit abbrennbaren Giften fur UO,-Brennelemente und WABA-Stabe (,Wet
Annular Burnable Absorber“) mit abbrennbaren Giften in den Steuerstabsfihrungsposi-
tionen fir MOX-Elemente eingesetzt. Der Kern ist radial durch eine Kernumfassung
und einen Reflektor umgeben. Die axialen Reflektoren enthalten Kihlmittel jeweils mit
Ein- und Austrittstemperatur. Der Einfluss von Abstandshaltern wurde nicht bertcksich-
tigt. Die aktive Kernzone ist in 23 axiale Zonen unterteilt. Aufgrund der Symmetrie um-
fasst das Modell nur ein Viertel des Kerns. Das MCNP-Geometrie-Modell ist in Abb.

6-5 dargestellt.

Die Brennstab- und Brennelemente-Gitter werden durch die ,Repeated Structure“-
Option des MCNP-Codes modelliert. Es wurden die mit ATHLET berechneten Brenn-
stoff- und Moderatortemperaturen bertcksichtigt. Die Berechnung der radial gemittel-
ten axialen Leistungsverteilung wurde fur jedes Brennelement mittels einer speziellen
“User-Tally-Subroutine* berechnet. Es wurde JEFF-3.1-Querschnittsbibliothek verwen-
det /NEA 06/. Diese Bibliothek enthalt die Querschnitte fur 10 Temperaturen und fur die
Streuung thermischer Neutronen fur H in H,O fir 20 Temperaturen (durch IKE erstellt
IMAT 05/). Die Querschnitte fur die verschiedenen lokalen Temperaturen wurden intern
auf der Grundlage der benachbarten Gittertemperaturen interpoliert (in MCNP5), siehe
auch /BER 10/. Die interne Interpolation vereinfacht die Geometrie-Darstellung far
MCNP, d. h. die axiale Variation der Kuhlmitteltemperatur und der Dichte sowie die
Brennstofftemperatur muss nicht fir die MCNP-Eingabe formuliert werden. Die Variati-
on dieser Parameter wird beim ,Neutronen-Tracking® durch die Brennstab- und Brenn-

elemente-Gitter berucksichtigt.
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-50

Abb. 6-5 MCNP-Geometriemodell fir den DWR-MOX/UO,-Kerntransientenbench-
mark

Thermohydraulik-Modell

Im ATHLET-Kernmodell fur die Thermohydraulik wurde jedes Brennelement durch ei-
nen reprasentativen Kanal mit einer mittels MCNP5 berechneten axialen Leistungsver-
teilung bertcksichtigt. Jeder reprasentative Brennstab wurde in 4 radiale Zonen (mit
identischer Leistungsdichte) unterteilt. Die thermischen Eigenschaften fir UOX und
MOX wurden aus der Benchmark-Spezifikation tbernommen. Alle Kanéle wurden mit
einem Kontrollvolumen im unteren Plenum und oberen Plenum des Reaktors verbun-
den. Die Massenstrome einzelner Kanale wurden mittels Druckabfalliteration berech-
net. Es wurden keine Querstrdomungen zwischen BE-Kandlen angenommen. Der Ein-
gangsdruck betrug 15,5 MPa, der Ausgangsdruck 15,0 MPa.
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Kopplung von MCNP5 und ATHLET

MCNP5 und ATHLET wurden mit den beschriebenen Modellen nacheinander ausge-
fuhrt. Es wurde ein Schnittstellenmodul entwickelt, Gber das die axiale Leistungsvertei-
lung pro Brennelement vom MCNP zur ATHLET-Eingabe und die Ergebnisse (axiale
Kuhimitteldichte und Temperatur sowie Brennstofftemperaturverteilungen pro Brenn-
element) zuriick an MCNP transferiert werden. Diese Ergebnisse werden fir die inter-
ne Funktion verwendet. Die MCNP-Eingabe muss nicht zwischen verschiedenen lItera-
tionsschritten ver&ndert werden. Abb. 6-6 zeigt ein Flussdiagramm des gekoppelten

Systems.

MIC MP- it
1

fl C: P

Poie distribution

Write power d. 113] wrte ATHLET

ATHLE T input results to MCHMP
I intemal datafile

ATHLET [

Abb. 6-6 Flussdiagramm fiir die MCNP/ATHLET-Kopplung

Ergebnisse

Zur Demonstration der Methode wurde der Volllastzustand des Benchmarks analysiert.
Beginnend mit konstanten Temperaturen wurde der stationdre Zustand nach wenigen

Iterationen erreicht. Das MCNP5-Programm wurde auf einem Cray-XT5-

107



Parallelrechner mit der MPI-Version mit 256 Prozessoren ausgefihrt. Das
MCNP/ATHLET-Ergebnis wurde mit entsprechenden Ergebnissen aus der Anwendung
von PARCS /DOW 02/ (vom Benchmark) und QUABOX/CUBBOX-ATHLET (QC)
/LAN 04/ verglichen. Abb. 6-7 zeigt die Uber den Kern gemittelte axiale Leistungsvertei-
lung aus MCNP/ATHLET und QC/ATHLET. Die axiale nicht symmetrische Form ist auf
die Anderung des Kiihlmittelzustands von der Kernunterkante zur Kernoberkante zu-
rickzufiihren. Es besteht nur ein kleiner Unterschied zwischen der QC- und der
MCNP-LGsung.

Die axial gemittelten BE-Leistungen wurden ebenfalls berechnet und mit den QC-
Ergebnissen verglichen. Die Vergleiche (die relativen Unterschiede) sind in Abb. 6-8
dargestellt. Diese Unterschiede sind vergleichsweise gering und liegen in der Grol3en-
ordnung der Differenzen zwischen QC und PARCS. Im Durchschnitt sind die Differen-
zen fur die MOX-Brennelemente etwas groBer (rot markiert) als fir die UO,-
Brennelemente. Weitere integrale Ergebnisse, wie durchschnittliche Temperatur von

Brennstoff und Moderator, stimmen ebenfalls gut Gberein.
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Abb. 6-7 Axiale Leistungsverteilung fur den Volllast-Heil3-Zustand
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Abb. 6-8 Relative Differenz zwischen QC und der MCNP/ATHLET-L6sung fir die
axial gemittelte Brennelement-Leistung

MCNP ermdglicht die Berechnung von detaillierten Ganzkernmodellen auch unter rea-
listischen Bedingungen, wie z. B. variierende Kuhlmitteldichten, Temperaturen und
raumabhangige Brennstofftemperaturen. Wichtig fur die Handhabung bei der MCNP-
Eingabe ist es, dass die Interpolation von Querschnitten und thermischen Neutronen-
streudaten intern durchgefuhrt wird, da auch im Falle vereinfachter axial und radial
konstanter Brennstoffdichten eine grof3e Anzahl verschiedener Materialspezifikationen
erforderlich ist, wenn die Standardeingabemethode angewandt wird. Die Methode der
Querschnittsinterpolation zwischen Gitterpunkten nach den lokalen Brennstoff- und
Moderatortemperaturen hat sich als genau und effektiv fir das analysierte DWR-Gitter
erwiesen. Die fur den Benchmark festgelegten Vereinfachungen sind unter den Ge-
sichtspunkten der Handhabung und des Speicherbedarfs nicht erforderlich. Vielmehr
konnten die gekoppelten Berechnungen mit einem viel hbheren Grad an Heterogenitat

(z. B. im Innern des Brennelements) durchgefiihrt werden.
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7 AP4: Quantifizierung der methodischen Unsicherheiten
und der Unsicherheiten in den nuklearen Basisdaten

7.1 AP 4.1: Einsatz von Methoden zur Unsicherheitsanalyse fir Zell-Spekt-

ralrechnungen und Brennelementrechnungen

Heute werden auf Monte Carlo oder deterministischen Methoden beruhende hochge-
naue Transportcodes zur Kritikalitdtsanalysen verwendet, wahrend grobmaschige Me-
thoden zur Analyse von Transienten verwendet werden. Beide Techniken erweisen
sich als sehr erfolgreich bei der Simulation nuklearer Anlagen. Doch obwohl Codes wie
MCNP /BRO 02/, DORT und TORT /PAU 03, RHO 97/ ausgiebig getestet und validiert
wurden, sind sie nicht in der Lage, exakte Losungen fir ein physikalisches Problem
geben, da sie auf Parametern, die mit Unsicherheiten behaftet sind, basieren. Auch die
nuklearen Wirkungsquerschnitte sind z. T. mit grof3en Unsicherheiten behaftet. Eine
Quantifizierung dieser Unsicherheiten findet sich beispielsweise in Kovarianzbibliothe-
ken, die zusammen mit den nuklearen Daten erstellt werden. In dieser werden nicht
nur die einzelnen Unsicherheiten, sondern auch deren Abh&ngigkeit untereinander

quantifiziert.

Um die Auswirkung dieser Unsicherheiten in berechneten Werten fir nukleare Syste-
me zu quantifizieren — um beispielsweise zuverlassige Sicherheitsmargen zu bestim-
men — , ist es daher notwendig Unsicherheitsanalysen unter Bertcksichtigung der nuk-
learen Kovarianzdaten durchzufihren. In diesem Gebiet basieren die meisten der heu-
tigen Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen auf Stérungstheorie, welche mit Hilfe di-
rekter und adjungierter Neutronenflisse die Unsicherheiten der Ausgabegréf3en be-
rechnet /WIL 09, JES 09, KOD 01/. Diese Techniken sind hauptséachlich fiir die Be-
rechnung der Unsicherheiten von Multiplikationsfaktoren von kleinen, kritischen Anord-
nungen entwickelt worden. Solche kompakten kritischen Experimente sind nicht unbe-
dingt reprasentativ fur Leistungsreaktoren bei Betriebsbedingungen. Daher wurde im
Rahmen dieses Forschungsprojektes die XSUSA-Methode entwickelt, die auf einem
statistischen Ansatz beruht. Mit dieser Methode ist es moglich, die Berechnungsunsi-
cherheiten in allen Phasen der nuklearen Rechenkette — von der Stabzellrechnung bis

zur Kerntransiente — zu bestimmen.
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Die XSUSA-Methode

Der zentrale Teil der Methode ist die Verwendung des Moduls MEDUSA, aus der GRS-
Statistiksoftware SUSA /KRZ 94, GLA 08/. Mit Hilfe einer Kovarianzmatrix, den Vertei-
lungsfunktionen der unsicheren Parameter und einem Zufallszahlengenerator, erstellt
MEDUSA einen Satz von N variierten Datensatzen, wobei alle unsicheren Parameter
gleichzeitig variiert werden. Jede der so erstellten Parametersatze dient als ein unab-
hangiger Eingabeparametersatz fur die anschlieenden N Codesimulationen. Der Vor-
teil dieser Technik ist, dass die Anzahl der benétigten Codeberechnungen unabhéngig
von der Anzahl der unsicheren Parameter ist. Die benétigte Zahl der Rechenlaufe ist
nur von den geforderten Wahrscheinlichkeitsaussagen und deren statistischen Kon-
fidenzintervallen gegeben. Die erforderliche Mindestanzahl der benétigten Codebe-
rechnungen n kann mit Hilfe der Formel von Wilks /WIL41/ bestimmt werden:
l—an =b (7.1-1)

Dabei ist b das Konfidenzniveau, dass die (in den n Rechenlaufen) maximale berech-
nete AusgabegrofRe eines bestimmten berechneten Wertes (z. B. eine Reaktorleistung)
mit einer Wahrscheinlichkeit von a nicht Uberschritten wird. Fir einen Satz von n = 90
Variationen betrdgt das Konfidenzniveau beispielsweise 99 %, dass die maximale
GroRRe eines berechneten Wertes mit einer Wahrscheinlichkeit von 95 % nicht Uber-
schritten wird. Im Prinzip ist die Methode universell, d. h. es spielt keine Rolle welcher
Simulationscode fur verwendet wird. Bisher wurde die Methode in der GRS vor allem
bei thermo-hydraulischen Rechnungen mit einer kleinen Anzahl von unsicheren Para-
metern angewendet. Bei der hier entwickelten Anwendung der Methode fur nukleare
Daten der wird der Parameterraum sehr grof3 und kann je nach Anwendung mehrere

zehntausend Eintrage haben.

XSUSA wurde fur die Benutzung der nuklearen Kovarianzdaten aus dem SCALE-6-
Codepaket /SCA 09/ entwickelt. Diese Kovarianzdaten sind in 44 Energiegruppen un-
terteilt, so dass die Kovarianzmatrix einer Grof3e von (m - 44) x (m - 44) hat, wobei m
die Anzahl der betrachteten, unterschiedlichen Kernreaktionen ist. Zwei kleinere An-
passungen mussten auf einige Matrizen angewendet werden, bevor variierte Parame-
ter generiert werden konnten. Erstens waren einige der Matrizen nicht positiv semidefi-
nit — wahrscheinlich aus numerischen Griinden. Da diese Eigenschaft fur Kovarianz-
matrizen zwingend erforderlich ist, wurden die Nebendiagonalelemente leicht veran-

dert. Zweitens ist die Verteilungsfunktion der Unsicherheiten unbekannt und als erste
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Annahme wurde daher eine Normalverteilung verwendet. Da diese Verteilungsfunktio-
nen theoretisch bis unendlich reicht, kdnnten einige der erzeugten, variierten Parame-
ter negativ werden. Die hier betrachteten Parameter stellen allerdings Wirkungsquer-
schnitte dar, die physikalischen Griinden nicht negativ werden kénnen. Um dieses
Problem zu umgehen, wurden die Verteilungen auf beiden Seiten so abgeschnitten,
dass keine negativen Werte entstehen kdnnen, der Mittelwert der Verteilung jedoch er-
halten bleibt. Nach diesen Anpassungen wurde eine Reihe von N variierten Parameter-

Sets fir jede Rechnung erstellt.

Die erhaltenen variierten Parameter-Sets stellen relative Variationen dar, die zu den
jeweiligen unvariierten nuklearen Daten hinzugezahlt werden missen. Zundchst mis-
sen diese jedoch die normale Resonanzbehandlung durchlaufen. Diese wird im
SCALE-System mittels des BONAMI-Moduls fiir die ungelésten Resonanzen und mit
Hilfe des CENTRM-Moduls fir die aufgeldsten Resonanzen durchgefiihrt. Danach
werden die Abweichungen zu den jeweiligen Wirkungsquerschnitten hinzugezahit.
Doch bevor die variierten Parametersatze auf eine Transportrechnung angewendet
werden koénnen, muss eine weitere Konsistenzprifung durchgefihrt werden: die Sum-
menregeln der Wirkungsquerschnitte mussen erflllt sein und auerdem missen die
zweidimensionalen Querschnitte der Streumatrizen mit ihren eindimensionalen Gegen-

stucken kompatibel sein. Beides wird von der XSUSA-Methode berticksichtigt.

Im nachsten Schritt werden N-Codeberechnungen durchgefiihrt. Wie bereits oben aus-
gefihrt, ist die Methode in Bezug auf den fur die endgultige Simulationen verwendeten
Transportcode universell. Unten werden Beispiele fur die Verwendung von XSUSA mit
den Codes XSDRN, NEWT, NEWT/QUABOX-CUBBOX und KENO Va gezeigt. Bei der
Anwendung von Monte Carlo-Methoden, ist vom Benutzer sicherzustellen, dass die
aleatorische Unsicherheit der N Monte Carlo-Rechnungen viel kleiner ist als die epis-
temische Unsicherheit, die mit XSUSA ausgerechnet werden soll.

In einem letzten Schritt missen die N Ergebnisse mit statistischen Mitteln ausgewertet
werden. Im Prinzip kann die Unsicherheit fur jeden Ausgabewert des verwendeten
Neutronencodes berechnet werden: ke, Reaktionsraten, homogenisierte Querschnitte,
Leistungsverteilungen, Diskontinuitatsfaktoren etc. Es ist jedoch zu berticksichtigen,
dass diese statistischen Unsicherheitswerte selbst eine Unsicherheit aufweisen
/KENO4/ /AYY94/. Unter der Annahme, dass der betrachtete Ausgabewert normal ver-

teilt ist, kann das zweiseitige Konfidenzintervall ((100-c) %) der Varianz o2 der Grund-
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gesamtheit, mit Hilfe der Chi-Quadrat-Verteilung und die Stichprobenvarianz S? be-

rechnet werden:

(N -1)S? P -1)S? (7.1-2)
Zi/z le-a/z

Das Konfidenzintervall fur die Standardabweichung ¢ kann leicht mit Hilfe der Quad-
ratwurzel aus den oben genannten Werten berechnet werden. Wie in der obigen For-
mel zu sehen, ist der relative Wert S%/¢? (oder S/o) der oberen und unteren Grenze nur
durch die Anzahl der Proben N bestimmt. Es ist deshalb aufschlussreich, einige Bei-
spiele zu berechnen und ein Gefiihl fur die relative GrofRe des Konfidenzintervalls zu
bekommen. Ausgewdahlte Werte fir eine 95 %/95 %-Konfidenzintervall sind in Tab. 7-1
dargestellt. Es ist ersichtlich, dass die relative Unsicherheit von ~ 15 % bei N = 100 auf
ca. 6 % bei N = 500 und auf ~ 4,5 % N = 1000 sinkt. Die Anzahl der Berechnungen

muss also entsprechend gewahlt werden.

Tab. 7-1 Ausgewahlte Werte fur das 95 % Konfidenzintervall der relativen
Standardabweichung
N 100 500 1000
lower limit for o/S 1.15 1.07 1.05
upper limit for o/S 0.87 0.94 0.96

Die statistische Auswertung der Ausgabewerte erlaubt auch die Berechnung des Kor-
relationskoeffizienten nach Pearson R zwischen zwei unterschiedlichen Ausgabewer-
ten. Da dieser ebenfalls den Gesetzen der Statistik unterworfen ist, kann auch dieser
Wert nicht ohne Unsicherheit durch den begrenzten Stichprobenumfang ermittelt wer-
den. Unter der Annahme, dass beide Ausgabewerte normal verteilt sind, kann das
Konfidenzintervall fir R unter Verwendung einer Fisher-Transformation berechnet
werden. Die GroRRe des Intervalls ist abhangig von der Anzahl der Proben N und dem
statistischen Korrelationskoeffizienten R selbst. In Tab. 7-2 sind beispielhaft einige
Werte aufgelistet. Es ist zu beachten, dass der Pearson-Koeffizient nur Auskunft Gber
eine lineare Beziehung zwischen zwei Ausgabewerten gibt, und daher in die Irre filhren
kann. In diesen Fallen missen andere statistische Parameter wie die Rangkorrelation

nach Spearman oder andere Methoden aus SUSA angewandt werden.
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Tab. 7-2

Ausgewahlte Werte fur das 95 % Konfidenzintervall des Pearson
Korrelationskoeffizienten

N > 100 500 1000

R | lower limit _upper limit | lower limit _upper limit | lower limit _upper limit
0.9 0.855 0.932 0.882 0.915 0.888 0.911
0.5 0.337 0.634 0.431 0.563 0.452 0.545
0.1 -0.098 0.291 0.012 0.186 0.038 0.161

Anwendung der XSUSA-Methode auf eine Stabzellrechnung

Das erste Anwendungsbeispiel ist das SWR-Brennstabmodell aus Phase 1-1 des
OECD UAM Benchmarks /IVA 07/. Es besteht aus einem einzigen UO, Brennstab
(2,93 % **U) bei Nulllast hei und mit reflektierenden Randbedingungen. Der Modera-

tor- und die Brennstofftemperatur betragen 552,833 K, und die Moderatordichte

753,978 kg/m>. Fiir die Modellierung wurde der 1D-Code XSDRN zusammen mit einer

Wirkungsquerschnittbibliothek in 238 Energiegruppen verwendet. Ein Satz von N = 500

Rechenlaufen wurde berechnet und analysiert.

Tab. 7-3 Vergleich von Eingruppen-Querschnitten und ihren Unsicherheiten fir
die SWR-Stabzelle des OECD UAM-Benchmarks bei Nulllast heif3
Keft Hon) | 2umh | ®umy [ZPumh | ZPumy
mean values | 1.3386604 | 16.0982 b | 49.3646 b | 10.7584 b | 0.0940b | 0.8367 b
XSUSA/XSDRN
1S 0.56 % 0.88 % 1.06 % 1.62 % 3.81 % 1.41 %
value 1.33612 49.0398 b | 10.6421b | 0.0949 b | 0.8399 b
TSUNAMI-1D
1o 0.52 % 1.05 % 1.67 % 3.97 % 1.32 %
value 1.33952 49.0353 b | 10.6186b | 0.0949b | 0.8301 b
TSUNAMI-2D
1o 0.52 % 1.04 % 1.66 % 4.02 % 1.34 %

Zu den im UAM Benchmark spezifizierten Ausgabegrof3en gehoren u.a. die Unsicher-

heiten von ke, und die mikroskopischen Eingruppenwirkungsquerschnitte fir Spaltung
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und Neutroneneinfang. Tab. 7-3 und zeigen die mit Hilfe von XSUSA berechneten
Werte und vergleichen sie mit Ergebnissen von TSUNAMI und TSUNAMI-2D. Es ist

ersichtlich, dass die Werte in guter Ubereinstimmung sind.

4,50%
g 4,00% O XSUSA/XSDRN
B B TSUNAMI-1D -Jl_'
2 3,50%
2 W TSUNAMI-2D
o
S 3,00%
o
3
o 2,50%
g
2 2,00%
o
Z
£ 1,50%
5 -
2 1,00% — =
3
T 0,50% |—

0,00%

235U (n,f) 235U (n,g) 238U (n,f) 238U (n,g)
nuclide reaction
Abb. 7-1 Vergleich von Eingruppen-Querschnitten und ihren Unsicherheiten fir

die SWR-Stabzelle des OECD UAM-Benchmarks. Die Fehlerbalken
symbolisieren ein 95 %-Konfidenzintervall

Die Betrachtung des Korrelationskoeffizienten R zwischen zwei Eingruppenquerschnit-
ten (vgl. Tab. 7-4) liefert weitere Informationen. Zum Beispiel wird ersichtlich, dass der
elastische Streuquerschnitt von *H stark mit dem Spaltquerschnitt von **°U korreliert (R
= 0,95). Da diese beiden Querschnitte keine Korrelationen in den Eingangsgréfen
aufweisen, muss dieser Sachverhalt mit Hilfe indirekter Auswirkungen — aufgrund von
Variationen im Neutronenfluss — begriindet werden. Die Neutronenflussvariationen
spielen eine wichtige Rolle fir die Magnitude der Unsicherheiten. In Abb. 7-2, wo die
beiden mikroskopischen Querschnitte gegeneinander aufgetragen sind, wird die starke
Korrelation zwischen diesen beiden Groflien nochmals veranschaulicht. Jeder einzelne
Kreis steht fur eine von N = 500 XSDRN-Rechenlaufen. Es ist klar zu erkennen, dass
sie alle in der Nahe einer Geraden liegen, und somit eine lineare Abhangigkeit andeu-

ten.
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Tab. 7-4 Statistische Korrelationen R fur die SWR-Stabzelle des OECD UAM
Benchmarks
'H (n,n) %Y (n,f) 25y (nyy) %Y (n,f) 8y (n,y)
*H (n,n) 1.00 0.95 0.55 -0.90 0.49
>y (n,f 1.00 0.41 -0.88 0.34
U (n,y) 1.00 -0.52 0.18
28} (n.f) 1.00 -0.57
28 (ny) 1.00

In Tab. 7-5 sind einige der wichtigsten Beitrage zur Unsicherheit von ke (Ak/K) aufgelis-
tet und mit Werten aus TSUNAMI-2D-Berechnungen verglichen. Die XSUSA/XSDRN
Werte wurden mit Hilfe von ,one-at-a-time“-Variation der einzelnen Querschnitte erhal-
ten. Jede dieser Serie besteht aus N = 500 Rechenlaufen und sind mit einer relativen
Unsicherheit von S ~ 6 % behaftet (siehe Tab. 7-1 oben). Innerhalb dieser Fehlergren-
zen wir eine gute Ubereinstimmung zwischen den beiden Methoden erreicht. Die Un-
tersuchungen dieses einfachen Stabzellproblems zeigen, dass XSUSA fur die Berech-
nungen der Modellunsicherheiten, die durch die Unsicherheiten in den nuklearen Ba-
sisdaten stammen, geeignet ist. Die erhaltenen Ergebnisse sind in guter Ubereinstim-
mung mit etablierten Rechenmethoden wie TSUNAMI.

Tab. 7-5 Vergleich der Beitrage zur Unsicherheit Ak/k
nuclide-reaction
238U (n rY) 235U (V) 235U (n ’Y) 238U (n’n.) 235U (x) lH (n, Y)
XSUSA/XSRDN 0.336% | 0.271% | 0.182% 0.135% 0.092% | 0.029 %
Ak/K
TSUNAMI-2D 0.329% | 0.271% | 0.181% 0.127 % 0.085% | 0.029 %
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Abb. 7-2 Eingruppen-Querschnitt fur 1H(n, n) aufgetragen gegen 235U (n, f) fur
N = 500 Rechenlaufe.

Anwendung der XSUSA-Methode auf ein Brennelement

Fur die Anwendung auf ein zweidimensionales Problem wurde das DWR-
Brennelement (TMI-1) der Ubung 1-2 des OECD UAM-Benchmarks mit dem Trans-
portcode NEWT aus SCALE-6 modelliert. Eine Darstellung der Anordnung ist in Abb.
7-3 zu sehen. Die 15 x 15 Stabzellenanordnung besteht aus 204 UQO, Stabzellen
(4,85 % **U), vier Stabzellen mit brennbaren Gift (4,123 % **°U, 2 Gew.- % Gd,05), 16
Steuerstabfiihrungsrohren und einem Instrumentierungsrohr. Die Randbedingungen
wurden auf allen Seiten reflektierend und die Temperaturen als Nulllast heil3 ange-

nommen.

Fur den UAM-Benchmark wurden die Unsicherheiten von ke, homogenisierten Zwei-
Gruppen-Wirkungsquerschnitten, Reaktionsraten von Absorption und Spaltung, Dis-
kontinuitatsfaktoren, sowie die A- und g-Parameter fur verzogerte Neutronen berech-
net. Die Grenze zwischen thermischer und schneller Energiegruppe wurde auf 3,0 eV
gesetzt, so dass es keine Aufwartsstreuung gibt. Die berechneten Mittelwerte und

Standardabweichungen sind in Tab. 7-6 aufgefihrt.
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Man erkennt, dass die Unsicherheit des Multiplikationsfaktors Akes = 0,49 % ist und
damit etwa den gleichen Wert hat wie die oben berechnete UOX-Stabzelle. Dies ist ei-
ne direkte Konsequenz aus der Homogenitat des Brennelementes. Abb. 7-4 vergleicht
das Histogramm von ke mit einer Normalverteilung (f(x, x4, ¢°) mit o= Sk Und 1= Kerr).
Wie zu erkennen ist, gibt die diskrete Verteilung der ke-Ausgabewerte in guter Nahe-

rung die Normalverteilung wider, was auch mit einem Lillieforstest bestatigt werden

kann.

Abb. 7-3 Darstellung eines Viertel des DWR-Brennelements des OECD UAM-
Benchmarks

Die Standardabweichungen fiir die homogenisierten Zwei-Gruppen-Wirkungsquer-
schnitte Uberschreiten nicht 1,3 %. Weiterhin kann man feststellen, dass die Reaktions-
raten von Absorption und Spaltung viel gré3eren Unsicherheiten aufweisen als ihre je-
weiligen Querschnitte allein. Dies ist eine Konsequent der Unsicherheiten im Neutro-

nenfluss.

Die Werte fur die verzogerten Neutronen Parameter wurden in NEWT mit Hilfe der

Formel

Ek = Zﬁ'z%s P Pyx (7.1-3)
9. ¢tot
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berechnet. Dabei ist g der Index der Energiegruppe, i ist der Index einer Rechenzelle
und k die Gruppennummer von £. Die einzelnen Werte fir Sy, wurden nicht variiert.
Somit sind die erhaltenen Unsicherheiten der Kinetikparameter nur auf die indirekten
Auswirkungen des variierenden Neutronenflusses und der variierenden Spaltquer-

schnitte zurtickzufthren.

Tab. 7-6 Mittelwerte und Unsicherheiten der verschiedenen neutronischen Para-
meter fir das DWR-Brennelement. Auf der linken Seite sind jeweils die
Querschnitte der schnellen, auf der linken Seite der thermischen Ener-
giegruppe dargestellt. Die Parameter fur die verzégerten Neutronen sind
in sechs Gruppen aufgeteilt
keff
mean value 1.41123
1S 0.49%
Ltatal ZLtranenart D Y ahearntinn
meanvalue | 5.43E-01 | 1.31E+00 | 2.99E-01 | 9.46E-01 | 1.12E+00 | 3.52E-01 | 9.94E-03 | 8.98E-02
1S 0.94% 0.09% 1.04% 0.09% 1.04% 0.09% 0.88% 0.19%
Vficcinn KX ficcinn Yficsinn rel. flux ¢
meanvalue | 7.96E-03 | 1.55E-01 | 9.79E-14 | 1.97E-12 | 3.15E-03 | 6.34E-02 | 8.23E-01 | 1.77E-01
1S 0.62% 0.44% 0.40% 0.30% 0.44% 0.30% 0.22% 1.03%
1—1 1-2 2m 2—1 2—1 Y ahearntian & Yfiecjon O
meanvalue | 5.14E-01 | 1.94E-02 | 0.00E+00 | 1.22E+00 | 8.17E-03 | 1.59E-02 | 2.59E-03 | 1.12E-02
1S 0.93% 1.23% 0.10% 0.87% 0.98% 0.53% 1.08%
elaved neutron spectrum A inv. velocity
meanvalue | 2.25E-04 | 1.50E-03 | 1.38E-03 | 2.89E-03 | 9.79E-04 | 3.25E-04 | 2.73E-08 | 2.03E-06
1S 0.01% 0.15% 0.29% 0.38% 0.88% 0.87% 1.14% 0.07%
delaved neutron spectrum M ADF
mean value | 1.25E-02 | 3.08E-02 | 1.14E-01 | 3.07E-01 | 1.21E+00 | 3.24E+00 | 9.87E-01 | 1.02E+00
1S 0.02% 0.01% 0.07% 0.05% 0.06% 0.09% 0.04% 0.02%

Weiterhin wurden die Unsicherheiten der Energieverteilung untersucht. Wie bereits er-
wahnt, hat das untersuchte Brennelement eine fast homogene Stabzellenanordnung
und damit auch eine nahezu gleichmafige Leistungsverteilung mit nur einem Sprung
an der Position des Stabs mit Gd,Os (s. Abb. 7-5). Fur die Unsicherheiten der Leis-
tungsverteilung hat diese homogene Anordnung der Brennstdbe ebenfalls Konsequen-
zen: wenn die nuklearen Daten in einem bestimmten Rechenlauf so variiert wurden,
dass die sich Spaltrate in einer UOX-Stabzelle erhéht, wird dies ebenfalls in allen an-
deren UOX-Stabzellen der Fall sein, denn alle UOX-Brennstibe besitzen das gleiche
Nuklidinventar und damit sind ihre mikroskopischen Wirkungsquerschnitte vollstandig
miteinander korreliert. Die relative Leistungsverteilung im Brennelement bleibt daher —
mit Ausnahme der mit Gd,O; vergifteten Stabzelle — nahezu unveréndert. Ein anderes
Verhalten kann fir heterogene Setups erwartet werden, wie spater fir Ganzkernrech-

nungen gezeigt wird.
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Abb. 7-4 Histogramm der statistischen Werte von keff verglichen mit einer Nor-
malverteilung
0.99 0.02% | 0.02% | 0.02%
1.00 0.02% | 0.02% | 0.02% | 0.02%
1.01 0.02% | 0.02% 0.03% | 0.02%
0.99 0.02%
0.96
0.92 0.05% | 0.03%
0.87 0.02% 0.02% 0.02% 0.06%
099 | 1.00 | 1.01 | 0.99 | 0.96 | 0.92 | 0.87 | 0.87 0.03%

Abb. 7-5 Mittelwert der Leistungsverteilung (links) und Unsicherheiten (rechts)
des DWR-Brennelements des OECD UAM-Benchmarks bei Nulllast heif3
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7.2 AP 4.2: Einsatz von Methoden zur Unsicherheitsanalyse fir

Kerntransienten

In Ganzkernberechnungen fir gemischte Uran/MOX-Kerne wurden deutliche Unter-
schiede in den radialen Leistungsverteilungen aus Rechnungen mit unterschiedlichen
nuklearen Daten beobachtet, siehe oben. Daher wurden erste Unsicherheitsanalysen
mit der GRS/SUSA-Methode flir eine vereinfachte zylindrische Kernanordnung mit
rdumlich getrennten Uran- und MOX-Bereichen durchgefihrt. Die ermittelten Unsicher-
heiten fir die Multiplikationsfaktoren der entsprechenden Brennstabzellen stimmen mit
den Werten aus TSUNAMI-1D-Berechnungen Uberein. Fir die berechnete radiale Leis-
tungsverteilung einer Anordnung von der GréRRe eines kommerziellen Reaktorkerns er-
geben sich substantielle Unsicherheiten, hauptsachlich aus den Kovarianzdaten der
mittleren Anzahl von Neutronen pro Spaltung in Pu-239. Die entsprechenden Ergeb-
nisse wurden auf der M&C 2009 /LAN 09/ und insbesondere auch auf dem Workshop
der UAM (Uncertainty Analysis in Modeling) OECD Benchmark-Inititative an der Penn
State University vorgestellt /KRZ 09/.

Das Programmsystem XSUSA (Cross Section Uncertainty and Sensitivity Analysis),
das auf dem GRS-Programmsystem SUSA zur Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse
unter Verwendung nuklearer Kovarianzdaten beruht, wurde weiterentwickelt. Inzwi-
schen werden zur Anwendung die auf ENDF/B-VII basierenden nuklearen Daten sowie
die Kovarianzmatrizen aus dem SCALE- 6-Programmsystem eingesetzt. Dazu werden
die 238-Gruppen-Datenbibliotheken auf die 44-Gruppen-Struktur der Kovarianzmatri-
zen vorkondensiert. Die Variation der nuklearen Daten wird nach der Spektralrechnung
durchgefihrt, wobei fur die Varianzen und Kovarianzen der Unsicherheiten Gaul3vertei-
lungen angenommen werden. Die Werkzeuge zur Variation sowie zur Handhabung der
nuklearen Daten wahrend der gesamten Berechnungskette wurden bereitgestellt. Nach
der Variation von Reaktionen mit Unsicherheitsdaten wird die Konsistenz der Wir-
kungsquerschnitte wiederhergestellt. Damit ist jetzt die Berucksichtigung aller Unsi-
cherheiten, auch in den Daten fur elastische und inelastische Streuung, moglich. Die
Methode und Anwendungen wurden auf dem 2nd International Workshop On Nuclear
Data Evaluation For Reactor Applications vorgestellt /ZWE 09c/.

Kerntransienten werden Ublicherweise mit Diffusionsrechnungen fir den Reaktorkern
durchgefuhrt. Dazu mussen Wirkungsquerschnittsbibliotheken mit zweidimensionalen
Transportrechnungen erstellt werden. Um in Zukunft Unsicherheitsanalysen bei Kern-

transienten durchfihren zu kdnnen, wurde XSUSA weiterentwickelt. Mittels des
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SCALEG6-Programms NEWT kénnen nun variierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken fir
den GRS-Kernsimulator QUABOX/CUBBOX erstellt werden. Die Berechnungskette
wurde weiter automatisiert; die vollstandige Integration in das SCALE-6-
Programmsystem ist geplant. Anwendungsfalle wurden bis jetzt mit den Neutronen-
transportcodes XSDRN (1-d), NEWT (2-d), sowie den Monte-Carlo-Codes KENO und
MCNP im Multigruppenmodus (3-d) behandelt. Die Validierung erfolgt hauptsachlich
durch Vergleich von Unsicherheiten in Multiplikationsfaktoren und Reaktivitatsdifferen-
zen mit Werten, die mit TSUNAMI aus dem SCALE-6-System berechnet wurden. Die
Methode und Anwendungen wurden auf der Jahrestagung Kerntechnik vorgestellt
[ZWE 10a/. Die Anwendung der XSUSA-Methode fir Abbrandrechnungen wird im
Rahmen des Projekts RS1189 durchgefiihrt. Die Anwendung auf Kerntransienten, die
Ublicherweise mit Diffusionsrechnungen fiir den Reaktorkern durchgefiihrt werden, ist
in Vorbereitung. Dazu werden Wirkungsquerschnittsbibliotheken mit zweidimensiona-
len Transportrechnungen erzeugt. Mittels des 2-D-Spektralcodes NEWT aus dem
SCALE-6-System kdnnen nun variierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken fir den GRS-
Kernsimulator QUABOX/CUBBOX erstellt werden.

Um den Einfluss von Unsicherheiten in den nuklearen Daten auf realistische Anlagen
und Kerntransienten systematisch zu untersuchen, wurde die oben beschriebene
XSUSA-Methode sowohl auf Monte-Carlo-Rechnungen als auch auf entsprechende
nodale Diffusionsrechnungen fir den ,all-rods-out*- Zustand des OECD DWR-

MOX/UO,-Kerntransienten-Benchmarks angewandt.

Da der Kernaufbau, sowie Referenzldsungen bereits weiter oben beschrieben sind
(s. Ergebnisse zu AP2.1, Kapitel 5.1), soll hier nicht naher darauf eingegangen werden.
Es sei jedoch nochmals erwéahnt, dass die gewahlte Kernanordnung (s. Abb. 7-1) sehr
heterogen ist, d. h. es gibt sowohl UO,- als auch MOX-Brennelemente und es gibt so-
wohl frische als auch hoch abgebrannte Brennelemente (bis zu 37 GWd/tHM). Erwah-
nenswert ist auBerdem, dass der MOX-Brennstoff einen sehr hohen Anteil an ***Pu

enthalt.

Die Monte Carlo-Rechnung ist als Referenzlésung fur die Unsicherheiten angesehen.
Im Gegensatz zu den Berechnungen mit dem Kernsimulator wird kein Zwischenschritt
in Form von variierten Bibliotheken flir homogenisierte Wirkungsquerschnitte in der
Berechnung gemacht, sondern direkt auf die variierten mikroskopischen Wirkungs-
querschnitte zugegriffen. Fur die Anzahl der Neutronen-Geschichten, wurde ein grol3er

Wert von 10° gewadhlt, um sicherzustellen, dass die aleatorischen Unsicherheiten klei-
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ner sind als die epistemischen (s.oben). Insgesamt wurden N =480 KENO-

Rechenlaufe ausgefihrt.

Die berechneten Multiplikationsfaktoren weisen eine relative Standardabweichung von
ca. 0,5 % auf, was in guter Ubereinstimmung mit den oben gezeigten typischen Unsi-
cherheiten fur UO,-dominierte, thermische LWR-Systeme ist. In der radialen Leis-
tungsverteilung, kann jedoch ein viel gro3erer Einfluss der Unsicherheiten der nuklea-
ren Daten beobachtet werden. Dies ist in Abb. 7-6, wo die Mittelwerte der Leistungs-
verteilung einer Reihe von Brennelementen und den dazugehdrigen Standardabwei-
chung gezeigt ist, dargestellt. Die relative Standardabweichung von etwa 5% im Zent-
rum des Kerns ist unerwartet hoch. Die erhaltenen maximalen und minimalen Werte
der Spaltraten weichen sogar um +/- 14 % von den Referenzwerten ab. Zusatzliche
Berechnungen mit ,one-at-a-time“-Variationen der unterschiedlichen Nuklide und Re-
aktionen haben gezeigt, dass diese grof3en Unsicherheiten hauptsachlich auf die Unsi-

cherheiten der nuklearen Basisdaten von %**Pu, speziell v zuriickzufithren sind.
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Abb. 7-6 Spaltratenverteilung und deren Unsicherheiten fiir eine Reihe von

Brennelementen des DWR MOX/UO2 Kerns. (Mittelwerte: blau, Unsi-
cherheiten: schwarz, Extremwerte rot)

Fur die Berechnungen mit QUABOX/CUBBOX wurden N =480 komplette, variierte

Bibliotheken mit homogenisierten Wirkungsquerschnitten mit dem Spektralcode NEWT
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erstellt. Durch die Berechnung jedes parametrischen Punktes dieser Bibliothek (Brenn-

elementtyp, Brennstofftemperatur, Moderatordichte, Borkonzentration etc.) mit dem

gleichen Satz von Zufallszahlen, bleiben die Korrelationen in den Basisdaten erhalten

und finden sich implizit in den Wirkungsquerschnittsbibliotheken wieder. Fir die Erstel-

lung der

XSUSA/KENO-Rechnungen verwendet.

Bibliotheken wurden die gleichen Zufallszahlen wie fir die obigen

Tab. 7-7 Mittelwerte und Standardabweichungen fir den DWR MOX/UO,
Benchmark-Kern
ARO kg ARO Keg ARI Kegt ARI Kegt Rod worth | Rod worth
mean c mean c mean (pcm) c
XSUSA/KENO 1.05913 0.56% 0.98782 0.49% 6802 0.67%
XSUSA/QC 1.06227 0.55% 0.98939 0.50% 6934 0.78%
TSUNAMI-3D 1.05670 0.56% 0.98645 0.52% 6764 0.71%

Tab. 7-7 zeigt die errechneten Mittelwerte und Standardabweichungen fir einige Aus-

gabewerte der Reaktorkernberechnungen im Vergleich zu den XSUSA/KENO- Ergeb-

nissen. Die Unsicherheiten der globalen Ausgabewerte wurden zum Vergleich auch mit
dem SCALE-Code TSUNAMI-3D berechnet. Man erkennt, dass diese globalen Ausga-

bewerte und deren Unsicherheiten in guter Ubereinstimmung sind.

Tab. 7-8 Relative Unsicherheiten der einzelnen Steuerstabwirksamkeiten
Al A3 A5 A7 C3 ES5
XSUSA/KENO 4.35% N/A N/A N/A N/A 3.02%
XSUSA/QC 4,24 1.44% 1.79% 9.66% 2.22% 2.66%
TSUNAMI-3D 4.69% 1.68% 2.28% 9.66% 2.46% 3.14%
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Auch far lokale Ausgabewerte konnten positive Ergebnisse erzielt werden. In Abb. 7-7
sind die Unsicherheiten in der berechneten Leistungsverteilung fur KENO und
QUABOX/CUBBOX gezeigt. Die Ubereinstimmung zwischen beiden Methoden ist sehr
gut. Weiterhin zeigen auch die Unsicherheiten der einzelnen Steuerstabwirksamkeiten

sehr gute Ubereinstimmung (vgl. Tab. 7-8).

4 6
211

2.76% 1.95% 2.83% 1.95%
2.76% | 2.32% | 1.85% 1.92% 2.43% | 1.92%

1.85%

1.95%| 1.92%

2.77%

1.92%

2.84%

1.95%

167%

1.81%

Abb. 7-7 Unsicherheiten in der nodalen Leistungsverteilung des untersuchten
DWR-Kerns. Auf der linken Seite sind die berechneten Standardabwei-
chungen von XSUSA/KENO auf der rechten Seite die berechneten Wer-
te von XSUSA/NEWT/QC gezeigt
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8 Zusammenfassung der Ergebnisse und Verwertungsplan

Dieses abschlieRende Kapitel gibt nochmals einen kurzen Abriss der im Rahmen von
RS1183 erreichten Projektziele und erlautert die wissenschaftlichen Anschlussmog-
lichkeiten und weitere Verwertungsoptionen der Ergebnisse. Es sei zun&chst festgehal-
ten, dass aus Sicht der Autoren alle im urspriinglichen Vorhabensvorschlag genannten
Ziele vollstandig erreicht wurden. Insbesondere auf dem Gebiet der Unsicherheits- und
Sensitivitdtsanalysen ist die internationale Entwicklung wéahrend der Projektlaufzeit be-
sonders dynamisch gewesen, woran die GRS mit ihren Arbeiten (Arbeitspaket 4 von
RS1183) einen entscheidenden Anteil hatte. Das im Rahmen von RS1183 entstandene
Softwareprodukt XSUSA ist heute international das am weitesten fortgeschrittene
Werkzeug zur Durchfihrung von reaktorphysikalischen Unsicherheitsbetrachtungen
und hat sich als einsatzfahig nicht nur fir Brennelement-, sondern auch fir 3D-
Ganzkernrechnungen im stationdren und transienten Modus erwiesen. Anfragen von
vielen Institutionen weltweit zur Weitergabe des Tools XSUSA haben die GRS erreicht,
und es wird angestrebt, XSUSA in das SCALE-Programmpaket von ORNL (Oak Ridge
National Laboratories) zu integrieren, um es einer grof3en Anwendergemeinde zugang-
lich zu machen. Auch im Rahmen der UAM-Benchmarkaktivitaten (OECD-Benchmark
zu ,Uncertainty Analysis in Modelling“) und eines Coordinated Research Programs der
IAEA zu Hochtemperaturreaktoren ist die Einfihrung von XSUSA als Referenzpro-

gramm fiir die Benchmarkteilnehmer geplant.

In den folgenden Abschnitten wird der erreichte Projektfortschritt fir jedes Arbeitspaket

einzeln dokumentiert und die weitere Verwertung aufgezeigt.

8.1 AP 1: Weiterentwicklung der gekoppelten Rechencodes TORT-
TD/ATHLET und TORT-TD/COBA-TF

Der Prototyp einer hybriden Kopplung zwischen dem Neutronentransportcode TORT-
TD und dem Grobgitter-Diffusionscode QUABOX/CUBBOX wurde erstmals dargestellt.
Durch diese Art der Kopplung konnen groe Probleme wie z.B. eine 3D-
Ganzkernrechnung in Rechengebiete mit hoher und niedrigerer raumlicher Auflésung
unterteilt werden. Ein typisches Anwendungsbeispiel ist z. B. eine Steuerstabauswurf-
Transiente, bei der insbesondere die Stableistungen in unmittelbarer Nahe des ausge-
worfenen Steuerstabs interessieren und daher rdumlich hoch aufgelést (und mit Neut-

ronentransport behandelt) werden, wahrend der Rest des Kerns lediglich fur die Ge-
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samtdynamik des Kerns relevant ist und daher hinreichend genau mit den bekannten
Grobgittermethoden in Diffusionsnaherung dargestellt werden kann. Dadurch erreicht
man effektiv eine Gebietszerlegung des Gesamtproblems in zwei oder mehrere Gebie-
te unterschiedlicher raumlicher Auflésung, zwischen denen dann in mehreren iterativen
Schritten Randbedingungen ausgetauscht werden miissen. Wahrend die Ubertragung
von Randbedingungen von einem Multigruppen-Transportproblem (maoglicherweise in
Pin-by-Pin-Darstellung) auf ein nodales Weniggruppen-Diffusionsproblem unproblema-
tisch ist, mussten spezielle Interpolationsalgorithmen entwickelt werden, die den Trans-
fer vom Diffusions- in das Transportproblem bewerkstelligen. Die dabei zu beachten-
den Aspekte bei der raumlichen und der Winkelkopplung wurden in Abschnitt 4.1 aus-
fuhrlich dargestellt. Die Funktionalitat der Kopplung wurde anhand von 3D-

Testproblemen flir zwei Ganzkernanordnungen demonstriert.

Die mit sog. Pin-by-Pin-Neutronentransportcodes erreichbare Rechengenauigkeit ist
zum einem beschrankt durch die Gilte der verwendeten Transportnaherung; die im
Code TORT-TD verwendete Sy-Methode ist fur Leichtwasser-Reaktorprobleme sicher-
lich eine der besten verfugbaren N&herungen und anderen Methoden wie SP; im Ge-
nauigkeitsanspruch weit Giberlegen. Zum anderen ist aber die Bereitstellung von stab-
weisen Wirkungsquerschnitten aus herkdbmmlichen Spektralcodes genauigkeitslimitie-
rend, da im Gegensatz zu nodalen Rechnungen mit brennelementweiser Auflésung die
in der Spektralrechnung generierten, stabweise homogenisierten Querschnitte nicht
reaktionsratenerhaltend sind und entsprechend angepasst werden missen. Die Nicht-
beachtung dieser Tatsache kann insbesondere bei Problemen mit eingefahrenen
Steuerstdben zu erheblichen Ungenauigkeiten in den Stableistungen einer 3D-
Kernrechnung fuhren. Die GRS hat im Rahmen von RS1183 drei verschiedene Verfah-
ren entwickelt, um diesem Problem zu begegnen. In der Methode der effektiven Absor-
berkonzentration werden die Nukliddichten von Absorbern und Brennstoffzellen empi-
risch so angepasst, dass die aus der heterogenen Rechnung resultierenden Stabwirk-
samkeiten denen der stabweise homogenisierten Rechnung entsprechen. Dies ge-
schieht durch Anpassung der besagten Nukliddichten. In der sog. Superhomogenisie-
rungs- (SPH)-Methode werden fir Stabzellen oder Stabzellgruppen iterativ sog. SPH-
Faktoren ermittelt, die als multiplikative Faktoren in die Wirkungsqguerschnittsbasis mit
eingehen und daher praktisch mit jedem Transportcode einsetzbar sind. Die hochwer-
tigste Methode, die sog. ,Generalized Equivalence Theory, greift die Idee der Diskon-
tinuitatsfaktoren in nodalen Rechenschemata auf und erweitert diese auf Stabzellbasis.

Sie ist sowohl reaktionsraten- als auch stromerhaltend und damit den beiden o. g. Me-

127



thoden aus theoretischer Sicht Gberlegen. Allerdings erfordert sie die Implementierung
der Stabzell-Diskontinuitatsfaktoren in den Rechencode und steht daher nur fur den
Code TORT-TD zur Verfugung. Die Leistungsfahigkeiten der drei unterschiedlichen
Ansatze wurde fur mehrere 3D-Ganzkernprobleme durch Vergleiche mit Monte Carlo-

Referenzrechnungen demonstriert (siehe dazu Abschnitt 4.2).

Im Rahmen von Arbeitspaket 1 wurde auch die Kopplung des Neutronentransport-
codes TORT-TD mit dem thermohydraulische Unterkanalmodell COBRA-TF (in enger
Zusammenarbeit mit der Penn State University, PSU) umgesetzt. Die Schnittstelle von
COBRA-TF wurde dabei derart allgemein gehalten, dass auch die Anbindung des Dif-
fusionscodes QUABOX/CUBBOX zwanglos moglich war. Dadurch ergibt sich eine
nahtlose Integration von COBRA-TF in die nukleare Rechenkette der GRS. Neben der
Erstellung der Kopplungsalgorithmen wurde COBRA-TF durch die GRS um ein drei-
dimensionales Bortransport-Modell, einen stationaren Startmodus und eine automati-
sierte Anbindung an Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen mit SUSA erweitert. Die
Funktionalitat von TORT-TD/COBRA-TF wurde demonstriert an einer 2x2-
Minikernanordnung (transient) sowie an einer stationaren 3D-Ganzkernrechnung, ba-
sierend auf der Spezifikation des OECD/NRC UO,/MOX Core Transient Benchmark.
Daruber hinaus wurde das gekoppelte Codesystem fir SWR-Analysen ertlichtigt, so
dass es nun die GRS in den Stand versetzt, auch an der OECD-Benchmarkstudie zum
»0skarshamn-2 Stability Event* teilzunehmen. Die parallele Kopplung des Codes
QUABOX/CUBBOX mit ATHLET und COBRA-TF wurde zudem bereits in Auftragsstu-
dien fur die britische Behdrde (ATWS-Analysen fur einen EPR) und den BMU verwen-
det, was die unmittelbare (auch genehmigungstechnische) Relevanz der Entwicklun-

gen deutlich unterstreicht.

SchlieBlich wurden gemal3 Projektplan Ansétze zur Implementierung von Transportme-
thoden auf unstrukturierten Gittern erarbeitet. Es wurde mit der Entwicklung eines
GRS-eigenen Finite-Elemente Frameworks begonnen, in dem zukunftig die Diskretisie-
rung der Neutronentransportgleichung (z. B. in SPy oder Sy-Approximation) umgesetzt
werden soll. Exemplarisch wurde bereits die SP;-Naherung dort integriert; verschiede-
ne 2D- und 3D-Kernkonfigurationen konnten bereits mit den implementierten FEM-
Solvern in hoher Genauigkeit gelost werden. Ferner wurde dieser Lésungsansatz auch
im RS-Forschungsprojekt RS1191 (,Rechenmodellentwicklung fir die Sicherheitsbe-
wertung von Hochtemperaturreaktoren®) eingesetzt, um prismatische HTR-Brenn-

stoffgitter in hexagonalen Anordnungen zu beschreiben. Als langfristige Strategie strebt
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die GRS eine hybride Implementierung eines 2D-FEM-Solvers (zur Beschreibung der
radialen Reaktorgeometrie) in der Kopplung mit einer 1D-Finite-Differenzen-Naherung
fur die axiale Richtung an. Dadurch kann gegeniber einer vollen 3D-FEM-
Implementierung erhebliche Rechenzeit bei einem vertretbaren Verlust an Genauigkeit

erreicht werden.

8.2 AP2: Validierung der zeitabhangigen deterministischen Transportmo-
delle in DORT-TD und TORT-TD

Validierung und Verifizierung sind integrale Bestandteil des Entwicklungsprozesses der
GRS-Codesysteme und unabdingbare Voraussetzung fur den qualifizierten Einsatz der

Rechencodes an der GRS oder durch Lizenznehmer.

Die Qualifizierung von DORT-TD und TORT-TD fand anhand mehrerer Benchmark-
Probleme statt, die das breite Anwendungsspektrum der Sy-Neutronen-
transportmethoden verdeutlichen. Schwerpunkt sind natirlich die LWR-Anwendungen
(AP2.1), DORT/TORT-TD sind aber ebenso auch einsatzfahig fir graphitmoderierte
Hochtemperaturreaktoren (AP2.2) und selbst fur unterkritische, beschleunigergetriebe-
ne Anordnungen (AP 2.3). Die wichtigsten Ergebnisse aus RS1183 zu diesen drei Ar-

beitspunkten werden im Folgenden in komprimierter Form dargestellt.

Die Validierung von TORT-TD fiur Leichtwasserreaktoren bediente sich zu einem er-
heblichen Male des in 2007 finalisierten, international mit grof3er Aufmerksamkeit ver-
folgten OECD/NRC UO,/MOX Core Transient Benchmark, der seinerzeit von der
Purdue University koordiniert wurde. Die ausgezeichnete und umfangreiche Spezifika-
tion und die grol3e Anzahl von Teilnehmern, sowie die Strukturierung in mehrere Pha-
sen (2D/3D, Diffusion-Transport, stationare und transiente Rechenfalle) machen diesen
Benchmark aul3erordentlich wertvoll fir alle zuktnftigen Validierungsanstrengungen.
Aufbauend auf der Spezifikation hat die GRS eine Erweiterung des Benchmarks entwi-
ckelt, die insbesondere den Bereich verzdgert Giberkritischer Transienten mit Asymmet-
rieeffekten abdeckt. Die entsprechende Bortransiente ist in Abschnitt 5.1 ausfuhrlich
beschrieben und wurde sowohl zum Benchmarking der Codes QUABOX/CUBBOX und
TORT-TD, aber auch als Testfall fir den Einsatz alternativer Spektralcodes (z. B.
HELIOS, SCALE-TRITON, DRAGON) verwendet. Der Benchmarkfall wurde als fester

Bestandteil in die Validierungsmatrix der GRS aufgenommen; ferner ist es vorgesehen,
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auch der OECD diesen Benchmark als Erweiterung des 0. g. OECD/NRC-Benchmarks

vorzuschlagen.

Der 2D-Neutronentransportcode DORT-TD wurde im Rahmen des AP 2.2 fir eine wei-
tere OECD-Aktivitat, den OECD/NEA/NSC PBMR400 Transient Benchmark, einge-
setzt, der sich mit Transienten und Auslegungsstoérfallen des stdafrikanischen modula-
ren Hochtemperaturreaktorkonzepts PBMR400 befasste und in 2010 finalisiert wurde.
Die GRS war von Anbeginn (d. h. ab ca. 2005) an diesem Benchmark beteiligt und hat
gemeinsam mit der Penn State University an allen Ubungen konsequent mitgewirkt
und ihre eigenen Ergebnisse beigesteuert. Es ist dabei wichtig hervorzuheben, dass
die GRS als eine von nur vier Institutionen (bei insgesamt mehr als 20 Teilnehmern)
weltweit in der Lage war, alle Rechenfélle komplett zu bearbeiten (neben PBMR, dem
suidafrikanischen Reaktorhersteller selbst, haben nur noch KAERI (Korea) und die Uni-
versity of Michigan vollstandige Lésungen bereitgestellt). Darlber hinaus ist die GRS
die einzige Institution, die Neutronentransportcodes fir den Benchmark einsetzte, alle
anderen Teilnehmer hatten sich auf Diffusionscodes beschrankt. Dies demonstriert
sehr deutlich die herausragende Position der GRS bei der Entwicklung innovativer
Programmsysteme. Zu den simulierten Transienten und Unfallablaufen gehdrten neben
dem Lastfolgebetrieb (Xenon-Transiente) auch das unbeabsichtigte Steuerstabausfah-
ren, sog. ,Loss-of-Flow“-Ereignisse mit und ohne Druckentlastung des Primérkreis-
laufs, eine Unterkihlungstransiente sowie der Auswurf aller Steuerstabe als ausle-
gungsuberschreitendes, hypothetisches Ereignis. Die in Abschnitt 5.2 ausfihrlich do-
kumentierten Ergebnisse zeugen von der Flexibilitit des gekoppelten DORT-
TD/THERMIX-Codesystems, zeigen aber auch deutlich die Grenzen der Genauigkeit,
insbesondere bei der thermohydraulischen Modellierung auf. Die Ubereinstimmung
zwischen Neutronentransport- und Diffusionstheorie ist generell gut; eine Quantifizie-
rung der Unterschiede zwischen beiden Ansétzen ist auch und gerade deshalb mog-
lich, weil DORT-TD neben dem Transportmodus auch uUber ein Diffusionsmodul ver-
fugt, dass mit den identischen Wirkungsquerschnitten versorgt werden kann und erst

dadurch einen direkten Vergleich der beiden theoretischen Ansétze ermdglicht.

Der 3D-Code TORT-TD wurde im Rahmen von RS1183 durch einen externen Quell-
term erweitert, der es nun auch ermdglicht, unterkritische Anordnungen (wie z. B. sog.
LAccelerator Driven Systems®, ADS) zu beschreiben. Ein wesentlicher Vorzug der Sy-
Formulierung der Neutronentransportgleichung ist, dass praktisch beliebige anisotrope

Verteilungen der externen Quellneutronen dargestellt werden kdnnen (so wie sie z. B.
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in einer Spallationskaskade produziert werden). Damit ist diese Methode den sog.
~Even-Parity“-Formulierungen der Transportgleichung weit Uberlegen, in die de-facto
kein zeitabhangiger Quellterm eingebaut werden kann. Im Rahmen einer engen Zu-
sammenarbeit mit dem Karlsruhe Institut fir Technologie (KIT) wurde die unterkritische
Anordnung YALINA modelliert; dabei war KIT weitestgehend fur die Erzeugung der
Multigruppen-Wirkungsquerschnitte zustandig, wahrend die GRS die Anlage in TORT-
TD abgebildet hat. Die Funktionsfahigkeit des Rechensystems konnte anhand einfa-
cher Beispiele nachgewiesen werden, allerdings konnte die Validierung durch das KIT
anhand von Versuchsdaten nicht durchgefiihrt werden, da es offenbar bei der Durch-
fihrung der YALINA-Experimente zu massiven Verzégerungen kam. Das Codesystem
TORT-TD steht aber in jedem Fall voll zur Verfiigung (siehe Abschnitt 5.3).

8.3 AP3: Ganzkernrechnungen mit Monte Carlo-Methoden

Nukleare Daten sind die Grundlage aller Neutronentransportberechnungen. Die Quali-
tat dieser Daten ist daher wesentliche Voraussetzung fiir die Zuverlassigkeit der Er-
gebnisse der nuklearen Berechnungskette. Die grof3en Datenbibliotheken wie JEFF,
ENDF/B, JENDL und BRONDL werden standig erweitert und verbessert und bertick-
sichtigen die neuesten Auswertungen von differentiellen Experimenten, wobei die Eva-
luierung meist hauptséchlich durch Vergleich von Monte Carlo-Berechnungen mit den

Ergebnissen kritischer Experimente stattfindet.

Das international eingesetzte Standardprogramm NJOY rekonstruiert aus den o. g. Da-
tenbibliotheken die nuklearen Wirkungsquerschnitte in Punkt- oder Multigruppendar-
stellung. NJOY ist daher Voraussetzung fir eine unabhangige Bereitstellung von Quer-
schnitten und integraler Bestandteil einer vollstandigen nuklearen Rechenkette. Kennt-
nisse in NJOY sind insbesondere erforderlich, wenn es um die Auswertung der neues-
ten Kovarianzdaten (fir Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen) geht oder um die Be-

reitstellung von Daten fir fortgeschrittene oder innovative Reaktorkonzepte.

Im Rahmen des Vorhabens RS1183 wurde das NJOY-Programmsystem vollstandig in
die nukleare Rechenkette der GRS implementiert. Dazu wurde eine vollstandige Neut-
ronen-Datenbibliothek kontinuierlicher Energie bei Raumtemperatur aus der aktuellen
JEFF 3.1.1.-Evaluierung erzeugt. Fir H,O wurden zusatzlich thermische Streudaten
generiert, die auch molekulare Bindungseffekte beriicksichtigen. Die entsprechenden

Bibliotheken stehen nun an der GRS internen und externen Nutzern zur Verfigung.
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AulRerdem wurde in RS1183 die Validierungsmatrix der GRS fir deterministische und
stochastische Neutronentransportprogramme erheblich erweitert. So wurden z. B. der
KRITZ-Benchmark, die VENUS-7-Benchmarkserie, die stationare Kernanordnung des
OECD UO,/MOX-Kerntransienten-Benchmarks, sowie ein VVER-1000-Ganzkern-
benchmark in die Validierung mit aufgenommen, wobei in allen Féllen die neuesten
verfugbaren Datenbibliotheken wie JEFF 3.1.1 zum Einsatz kamen. Wéhrend die Er-
gebnisse mit neuen Datenevaluationen fir kleine kritische Anordnungen meist in guter
Ubereinstimmung mit den mit dlteren Basisdaten erzeugten waren, ergaben sich fir
Ganzkernanordnungen teilweise erhebliche Abweichungen zwischen Kernberechnun-
gen mit JEFF 3.1.1. und ENDF/B-VI. Die zum Teil erheblichen Diskrepanzen von meh-
reren Prozent in Brennelement-gemittelten Leistungen waren ein wesentlicher Grund,
die Arbeiten zur Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse (siehe Kapitel 7) weiter voran-

zutreiben.

Des Weiteren wurde im Vorhaben RS1183 untersucht, ob Verbesserungen im Konver-
genzverhalten von Ganzkern-Monte Carlo-Berechnungen erzielt werden kdénnen, wenn
eine verbesserte Schatzung fir die anfangliche Verteilung der Spaltquellen vorgege-
ben werden kann, z. B. durch Vorausrechnung mit einem deterministischen Transport-
code. Eine solche Vorgehensweise wurde in der Vergangenheit immer wieder fur ver-
schiedene Anordnungen propagiert, insbesondere wenn es um Abschirmungsprobleme
ging. Diese Verfahrensweise wurde in RS1183 auch getestet fur zwei Ganzkernanord-
nungen fir einen VVER und einen DWR mit quadratischen Brennelementen. Dabei
stellte sich heraus, dass die berechnete Leistungsverteilung in solch grof3en heteroge-
nen Reaktorkernen ausgesprochen empfindlich hinsichtlich der verwendeten nuklearen
Daten ist. Andererseits ist eine erhebliche Beschleunigung von Monte Carlo-
Rechnungen fur 3D-Ganzkerne nur dann zu erwarten, wenn die Brennelementleistun-
gen aus der Vorausrechnung besser als auf 1% bekannt sind. Dies ist aber selbst bei
Verwendung derselben Datenevaluation und sorgfaltigster Multigruppen-Quer-
schnittsaufbereitung mit deterministischen Codes kaum zu erreichen. Eine Voraus-
rechnung mit deterministischen Codes zur substantiellen Beschleunigung von Monte
Carlo-Berechnungen mag daher zwar fir gewisse Problemklassen sehr erfolgsver-
sprechend sein, hat aber nur einen marginalen Effekt fir 3D-Ganzkernrechnungen mit
Monte Carlo. Diese Arbeiten werden daher an der GRS nicht weiter verfolgt (siehe Ab-
schnitt 6.3).
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An der GRS wurde bereits im Vorgangervorhaben zu RS1183, dem Vorhaben RS1160,
eine Einwegkopplung aus MCNP und einem thermohydraulischen LWR-Kernmodell mit
ATHLET erstellt. In diesem Kopplungsschema wurde aber die neutronenphysikalische
Ldsung nicht an die Thermohydraulik zurlickgegeben. Im Rahmen von RS1183 wurde
erstmals eine vollstandige Kopplung von MCNP5 und ATHLET erreicht, in der zwi-
schen Neutronik und Thermohydraulik mehrfach iteriert wird, bis sowohl alle Leistungs-
verteilungen als auch die thermohydraulischen Groéf3en hinreichend auskonvergiert
sind. Wesentliche Starke dieses Modells ist es, dass die Neutronik mit MCNP5 prinzi-
piell mit beliebigem rdumlichem Detail modelliert werden kann, im Gegensatz zu den
bisherigen Kopplungsansatzen mit deterministischen Transportcodes, bei denen immer
gewisse Homogenisierungs- und Energiekondensierungsschritte notwendig sind. Zur
Demonstration der Methode wurde der Vollastzustand des OECD UO,/MOX-Core
Transient Benchmarks berechnet und Vergleiche zwischen deterministischen und

stochastischen gekoppelten Rechencodes durchgefiihrt (siehe Abschnitt 6.4).

8.4 AP4: Quantifizierung der methodischen Unsicherheiten und der

Unsicherheiten in den nuklearen Basisdaten

In Ganzkernberechnungen fir gemischte UO,/MOX-Kerne wurden deutliche Unter-
schiede in den radialen Leistungsverteilungen aus Rechnungen mit unterschiedlichen
nuklearen Daten beobachtet, siehe oben. Um den Ursachen dieser Abweichungen auf
die Spur zu kommen, wurden in RS1183 anfangs erste Unsicherheitsanalysen mit der
GRS/SUSA-Methode fir eine vereinfachte zylindrische Kernanordnung mit raumlich
getrennten Uran- und MOX-Bereichen durchgefiihrt. Die ermittelten Unsicherheiten fur
die Multiplikationsfaktoren der entsprechenden Brennstabzellen stimmen mit den Wer-
ten aus TSUNAMI-1D-Berechnungen (TSUNAMI ist ein Standardwerkzeug aus dem
SCALE-Programmsystem) Uberein. FiUr die berechnete radiale Leistungsverteilung ei-
ner Anordnung von der Grol3e eines kommerziellen Reaktorkerns ergeben sich sub-
stantielle Unsicherheiten, hauptsachlich aus den Kovarianzdaten der mittleren Anzahl

von Neutronen pro Spaltung in U-235 und Pu-239.

Aufbauend auf diesen Erfahrungen wurde in RS1183 das Programmsystem XSUSA
(Cross Section Uncertainty and Sensitivity Analysis), das auf dem GRS-
Programmsystem SUSA zur Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse unter Verwendung
nuklearer Kovarianzdaten beruht, entwickelt. Inzwischen werden zur Anwendung auf

ENDF/B-VII basierende nukleare Daten sowie die Kovarianzmatrizen aus dem SCALE-
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6-Programmsystem eingesetzt. Dazu werden die 238-Gruppen-Datenbibliotheken auf
die 44-Gruppen-Struktur der Kovarianzmatrizen vorkondensiert. Die Variation der nuk-
learen Daten wird nach der Spektralrechnung durchgefuhrt, wobei fir die Varianzen
und Kovarianzen der Unsicherheiten Gaulverteilungen angenommen werden. Die
Werkzeuge zur Variation sowie zur Handhabung der nuklearen Daten wahrend der ge-
samten Berechnungskette wurden bereitgestellt. Nach der Variation von Reaktionen
mit Unsicherheitsdaten wird die Konsistenz der Wirkungsquerschnitte wiederherge-
stellt. Damit ist jetzt die Berlicksichtigung aller Unsicherheiten, auch in den Daten flr
elastische und inelastische Streuung, méglich. Die Methode hat international grof3e
Aufmerksamkeit erregt, da sie im Gegensatz zu stdrungstheoretischen Ansatzen (wie
z. B. in TSUNAMI) auch Aussagen zu differentiellen Gré3en wie z. B. Leistungsvertei-
lungen moglich macht und nicht auf einer linearen stdérungstheoretischen Naherung be-
ruht. XSUSA ist daher gegenwartig das einzige Codesystem weltweit, mit dem gezielt
Aussagen zur Unsicherheiten in SchlisselgrofRen von Kernbeladungen (Multiplikations-
faktoren, Leistungs- und Spaltratenverteilungen) gemacht werden kénnen. Darlber
hinaus ist die Methode universell einsetzbar fir jeden Reaktortyp beliebigen Spekt-
rums, und hat mittlerweile auch fir nukleare Abbrandrechnungen (im parallel verlau-
fenden GRS RS-Forschungsprojekt RS1189) und sogar in gekoppelten Kerntransien-
ten (siehe Abschnitt 7.2) ihre Eignung bewiesen. XSUSA ist mittlerweile an eine Viel-
zahl von Institutionen weltweit weitergegeben worden, und befindet sich im intensiven
Einsatz z. B. fur Hochtemperaturreaktoren (Idaho National Laboratories, INL). Geplant
ist ferner ein Einsatz fur die MYRRHA-Forschungseinrichtung bei SCK-CEN. Auler-
dem ist es vorgesehen, XSUSA als Standardwerkzeug an die Teilnehmer des OECD
UAM-Benchmarks fir die Finalisierung der letzten zwei Benchmarkphasen weiterzuge-
ben. Um eine maximale Verbreitung von XSUSA zu erreichen und die GRS-Methode
fur Nukleardaten weltweit zu etablieren, wird derzeit in einer engen Kooperation mit
den Oak Ridge National Laboratories (ORNL) XSUSA in das Programmsystem SCALE
integriert. Damit wird XSUSA der mehr als tausendkdpfigen Anwendergemeinde von
SCALE direkt zugéanglich.

8.5 Weitere Verwertung und Verdffentlichungen im Rahmen von RS1183

Zusammenfassen stellen sich die weiteren Verwertungsmadglichkeiten der in RS1183

erzielten Ergebnisse wie folgt dar:
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Die Codesysteme DORT/TORT-TD in der Kopplung mit thermohydraulischen
Programmen wie ATHLET, COBRA-TF oder THERMIX-DIREKT sind hinrei-
chend validiert und kdnnen auf Anfrage an externe Institutionen weiter gegeben
werden. Mehrere Anfragen, unter anderem von chinesischen Partnern (CNPRI,
SNERDI) haben die GRS erreicht, in denen der Einsatz von TORT-TD fir LWR
der Generation-Ill angefragt wird. Ebenso grof3es Interesse wurde fur den ge-
meinsam mit der Penn State University entwickelten Code COBRA-TF bekun-
det. Derzeit ist geplant, COBRA-TF sowohl in die neue US-amerikanische nuk-
leare Simulationsplattform CASL als auch in das europaische NURESIM-
Framework mit aufzunehmen. Im Rahmen eines Verbundvorschlags zum
BMBF-geférderten Programm Energie 2020+ ist ebenfalls der Einsatz von
COBRA-TF und TORT-TD vorgesehen.

Darlber hinaus steht als Ergebnis von RS1183 eine Hybridkopplung von Neut-
ronentransport und Neutronendiffusion (TORT-TD-QUABOX/CUBBOX) zur
Verfiigung. Erste Schritte fiir eine Erweiterung von TORT-TD auf unstrukturierte
oder reguléare Dreiecksgitter wurden im Rahmen von RS1183 ausgefiihrt und
eine langfristige Entwicklungsstrategie festgelegt. Die ersten Diffusionsrech-
nungen mit dem neuen Finite-Elemente-Ansatz konnten bereits im Rahmen de
parallel verlaufenden RS-Projekts RS1191 fir einen Hochtemperaturreaktor mit
prismatischen Brennelementen demonstriert werden. Hier ergeben sich unmit-
telbar weitere Einsatzmoglichkeiten fir innovative Reaktoren wie z. B.
MYRRHA oder den ASTRID-Prototyp. Solche Arbeiten sind z. B. in Nachfolge-
projekten zu RS1191 oder RS1189 vorgesehen.

Die GRS hat dartber hinaus die SPH- und GET-Methoden (siehe Abschnitt 4.2)
soweit vervollstandigt, dass diese Ansatze nun in allen Rechencodes der GRS
fur Ganzkernrechnungen mit hoher Genauigkeit eingesetzt werden kénnen.

Im Bereich der Validierung wurde die Qualifikation der GRS-Programme ent-
scheidend vorangetrieben. Aufgrund der sténdig steigenden Nachfrage nach
GRS-Rechencodes ist dies auch unabdingbar, um die Robustheit der weiterge-
gebenen Codes zu garantieren. Der Einsatz von TORT-TD und anderen Codes
wurde insbesondere um Anwendungsbereiche bei Hochtemperaturreaktoren
und unterkritischen Anordnungen erweitert.

Das gleiche qilt fur den Einsatz des Referenzcodes MCNP, fiir den ebenfalls
die bereits vorhandene, solide Validierungsbasis um mehrere, insbesondere fir
Ganzkernrechnungen relevante Félle erweitert wurde. Als wesentliches Ergeb-

nis zeigte sich hier, welch grof3en Einfluss die Verwendung unterschiedlicher
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Basisdatenevaluationen auf die Ergebnisse haben kdnnen. Der effizienten
Kopplung von MCNP an unterschiedliche thermohydraulische Rechencodes
wird in der Gesamtcodestrategie der GRS eine gro3e Bedeutung zugemessen,
entsprechend werden die Arbeiten, u.a. gemeinsam mit dem IKE Stuttgart wei-
ter vorangetrieben werden.

e Wie bereits oben kommentiert, stellen insbhesondere die Entwicklungen der
GRS zu Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen (XSUSA) ein Hauptergebnis
von RS1183 dar. Auch hier ist eine unmittelbare Verwertung durch Codeweiter-
gabe unmittelbar gegeben. XSUSA wird voraussichtlich in mehreren europai-
schen Forschungsprojekten ab 2013 (z. B. SOFIA zum schnellen Reaktor,
MAXSIMA zum MYRRHA-Reaktor), im Rahmen der OECD/UAM-Benchmark-
Initiative, in mehreren Coordinated Research Programs der IAEA und nattrlich
bei mehreren Partnern des Kompetenzverbunds Kerntechnik eingesetzt wer-
den. Dariiber hinaus hat auch die deutsche Industrie (z. B. E.On) Interesse am
Einsatz des Werkzeugs bekundet. Die Arbeiten zu XSUSA werden selbstver-
standlich in den GRS-RS-Forschungsprojekten weitergefiihrt, um die internatio-
nale Vorreiterstellung der GRS zu erhalten und auszubauen.

Im Vorhaben RS1183 wurden insgesamt mehr als 25 Beitrage zu wissenschaftlichen
Fachtagungen sowie zwei Veroffentlichungen in ,Peer-reviewed* Fachjournalen er-
stellt. Die folgende Ubersicht zeigt diese Beitrage in chronologischer Reihenfolge (die
Journalveroffentlichungen sind dabei fett gedruckt):

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

/02/ B. Tyobeka, A. Pautz, K. Ivanov: "DORT-TD/THERMIX solutions for the
OECD/NEA/NSC PBMR400 MW coupled neutronics thermal hydraulics transient
benchmark”, Physor 2008, Interlaken, Schweiz, September 14-19, (2008).

103/ A. Seubert, K. Velkov, S. Langenbuch: "The time-dependent 3D discrete or- di-
nates code TORT-TD with thermal-hydraulic feedback by ATHLET models", Physor
2008, Interlaken, Schweiz, September 14-19, (2008).
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104/ B. Krzykacz-Hausmann, L. Gallner, R. Kilger, A. Pautz, W. Zwermann: "App-
lication of a Sampling Based Uncertainty Method with Nuclear Covariance Data",
UACSA-Woarkshop, Issy-les-Molineaux, Frankreich, 4.-5. Dezember 2008

106/ A. Seubert, A. Pautz, R. Dagan, M. Becker, "Time-Dependent Anisotropic Distrib-
uted Source Capability in Transient 3D-Transport Code TORT-TD", M&C 2009, 03.-07.
Mai 2009, Saratoga Springs, USA

107/ A. Seubert, A. Pautz, R. Dagan, M. Becker, "Time-Dependent Anisotropic External
Sources in Transient 3D-Transport Code TORT-TD", Jahrestagung Kerntechnik, 12.-
14. Mai 2009, Dresden

108/ Y. Perin, K. Velkov, A. Pautz, K. Ivanov, "Uncertainty Analysis of COBRA- TF Void
Distibution Predicitions for the OECD/NRC BFBT Benchmark", M&C 2009, 03.-07. Mai
2009, Saratoga Springs, USA

/09/ M. Becker, R. Dagan, C.H.M. Broders, A. Pautz, A. Seubert, G. Lohnert, "Energy-
Angle Dependent Neutron Source in Deterministic Transport Codes with Spherical
Harmonic Expansion”, M&C 2009, 03.-07. Mai 2009, Saratoga Springs, USA

110/ K. Velkov, A. Seubert, I. Pasichnyk, A. Pautz, "Boron Transient by the GRS Cou-
pled System Codes QUABOX/CUBBOX-ATHLET and TORT-TD/ATHLET",
Jahrestagung Kerntechnik, 12.-14. Mai 2009, Dresden

111/ Siegfried Langenbuch, Andreas Pautz and Winfried Zwermann, "Influence of nu-
clear data evaluations on full scale reactor calculations”, M&C 2009, 03.-07. Mai
2009, Saratoga Springs, USA

112/ Bernard Krzykacz-Hausmann, Lucia Gallner, Andreas Pautz, Winfried Zwer-
mann, "Application of a Sampling Based Uncertainty Method with Nuclear Covariance
Data to Reactor Core Calculations”, OECD/NEA UAM Benchmark, UAM-3 Workshop,
Penn State University, 29 April - 1 May 2009

113/ A. Pautz, S. Misu, W. Timm, W. Zwermann, "VENUS-9, a Valuable Experimental
Power Distribution Benchmark for Modern Transport Codes", Jahrestagung Kerntech-
nik, 12.-14. Mai 2009, Dresden
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114/ A. Pautz, B. Tyobeka, K. Ivanov, "The Coupled Code System DORT-
TD/THERMIX and its Application to the OECD/NEA/NSC PBMR400 MW Cou- pled
Neutronics Thermal Hydraulics Transient Benchmark", Jahrestagung Kerntechnik, 12.-
14. Mai 2009, Dresden

115/ W. Zwermann, B. Krzykacz-Hausmann, L. Gallner, A. Pautz, 'Influence of Nuclear
Covariance Data on Reactor Core Calculations', 2nd Intl. Workshop on Nuclear Data
Evaluation for Reactor applications (WONDER?2009), Cadarache, France, Sep. 29 -
Oct. 2, 2009.

116/ K. Velkov, A. Seubert, I. Pasichnyk, A. Pautz, BORON TRANSIENT ANA- LYSIS
BY THE GRS COUPLED CODE SYSTEMS QUABOX-CUB- BOX/ATHLET AND
TORT-TD/ATHLET, Proceedings of the 17th International Conference on Nuclear En-
gineering ICONE17, July 12-16, 2009, Brussels, Belgium

/17/ M. Klein M, |. Pasichnyk, A. Pautz, K. Velkov, W. Zwermann, "ACCURACY
ENHANCEMENTS OF THE COARSE-MESH DIFFUSION CORE MODEL
QUABBOX/CUBBOX FOR HIGHLY HETEROGENEOUS CORE CONFIGURATIONS",
PHYSOR 2010, Pittsburgh, PA, USA, 09.-14.05.2010

/18/ I. Pasichnyk, M. Klein, A. Pautz, K. Velkov, W. Zwermann, "MODELING OF
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