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KURZFASSUNG

Mit dem GRS-System OREST wird mit Hilfe eines Brennstabmodells die Re-
chenmethodik zur Bestimmung des Nuklidinventars in abgebranntem LWR-
Brennstoff verbessert, so daB in einem breiten Anwendungsbereich zu-
friedenstellende Abbrandresultate erzielt werden kénnen. Dazu werden
die erprobten und international anerkannten Rechencodes HAMMER (zur
FluBberechnung und Rescnanzbehandlung flr die wichtigsten Aktiniden)
und ORIGEN (Abbrandrechnung) unter Einschaltung eines Stabtemperatur-
programms und mehrerer Koppelmodule fir den Datentransfer verwendet.
Durch selbsttatigen Transfer der jeweils aktuellen HAMMER-Resultate
(Neutronenspektrum, Wirkungsquerschnitte) innerhalb kurzer Abbrand-
schritte werden bekannte ORIGEN-Schwiachen vermieden.

In OREST konnte eine physikalisch befriedigende Rechenmethodik bei
gleichzeitig einfacher Programmbedienung erreicht werden. Die Verifi-
kation erfolgte anhand wvon Nachbestrahlungsanalysen wvon abgebrannten
Urandioxid- und Mischoxid-Brennstoffen aus den Reaktoren Obrigheim und
Trino-2.

ABSTRACT

The GRS program system OREST improves the known ORIGEN burn-up
code for isotope generation and depletion simulation in light water
reactor fuels by a direct coupling with the known HAMMER code. After
short burn-up steps, HAMMER is used for flux and cross-section cal-
culations in the model of an extended grid of fuel rods, followed by
a restart of the ORIGEN calculations. So a physically satisfactory
method of burn-up simulations could be reached.

The program loops HAMMER-ORIGEN, including rod temperature calcula-
tions and strongly networked data transfers, are automatically gener-
ated and controlled by OREST. System handling of OREST is made easy
by improved input routines for the HAMMER-ORIGEN data needs. OREST
was successfully tested against measured isotope concentrations in
irradiated wuranium and uranium-plutonium dioxide fuels from the reac-
tors Obrigheim and Trino-2.
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1. GRUNDLAGEN DER OREST-ABBRANDRECHNUNGEN

OREST stellt ein Zellabbrandverfahren dar, das den Abbrand wvon LWR-
Brennstoffen im Modell einer Brennstabzelle simuliert. Die Zelle ist
durch einen Brennstoffbereich (Pellet), einen Heliumspalt, einen Hull-
rohrbereich und einen Moderatorbereich (HZO) beschrieben. Die Brenn-
stoffzusammensetzung innerhalb des Pellets wird zu Beginn und wahrend
des Abbrandes als gleichverteilt angenommen.

Die neutronenphysikalischen Berechnungen innerhalb der Stabzelle wer-
den vom eindimensionalen Spektralcode HAMMER /SUl 67/ durchgefiihrt,
der an den nulldimensionalen Abbrandcode ORIGEN /BEL 73/ gekoppelt
ist, um nach Bestimmung des Neutronenspektrums und der Wirkungsquer-
schnitte eine genaue Berechnung der Reaktionsraten und damit des Nu-

klidinventars im Brennstoff zu erreichen.

Die reflektierende Randbedingung der &uBersten Zellabmessung simuliert
im Modell der Wigner-Zelle ein ausgedehntes Stabgitter ohne Neutro-
nenleckagen.

Die HAMMER-Resultate (Fliisse, Reaktionsraten und Querschnitte) aus
dem Brennstoffbereich werden nach Transformation auf die ORIGEN-Struk-
tur dem Abbrandcode ibergeben. In den Abschnitten 1.1 bis 1.3 wird
auf diese Kopplung und auf die in OREST durchgefiihrten FluB- und

Querschnittsberechnungen detailliert eingegangen.

Eine Reihe wvon Hilfsprogrammen dient dem Datentransfer oder rechnet

Inputdaten in programmadéquate GréBen um:

- Aus allgemeinen Eingabedaten Uber die Brennstoffzusammensetzung
werden die fiur den Spektralcode und den Abbrandcode notwendigen
Materialdaten zu Rechenbeginn und wahrend des Abbrandes bereitge-
stellt (Abschnitt 1.4).

- Ein Brennstabtemperatur-Modul liefert die notwendigen Werte fir
die Beschreibung der Dopplerverbreiterungen der Resonanzen wichti-
ger Uran- und Transuranisotope in Abhangigkeit von Stabgeometrie
und temporarer Leistung (Abschnitt 1.5).



- Aus allgemeinen Reaktordaten (Druck, Temperatur und Blasengehalt
des Kidhlmittels) wird die Kiihimitteldichte berechnet (Abschnitt
1.6).

- Die thermisch nutzbare Energie pro Spaltung wird wahrend des Ab-
brands problemabhangig errechnet und als Eingangswert an den Ab-
brandcode libergeben (Abschnitt 1.7).

- Um zu lberpriifen, ob der Brennstoff den angesetzten Abbrand reak-
tivitatsmaBig erreichen kann, werden von einem Programmodul inner-
halb jedes Abbrandschrittes die Verdnderung des Spalt- und Ein-
fangsquerschnitts im Brennstoff erfaBt und die Entwicklung wvon
Zellmultiplikationsfaktor und Neutronenbilanz bestimmt (Abschnitt
1.8).

- Der Code HAMMER kann nur eine begrenzte Anzahl an wichtigen Nukli-
den im Brennstoff bericksichtigen. Deshalb wird eine Analyse des
aktuellen Brennstoffgemischs durchgefiihrt, um das von ORIGEN wah-
rend eines Abbrandschritts berechnete Nuklidgemisch in seinen Ab-
sorptions- und Spalteigenschaften moglichst wvollstandig in den
Spektralcode riickzufihren (Abscﬁnitt 1:9).

- Die eingegebene Bestrahlungsgeschichte wird in geeignete Abbrand-
schritte unterteilt (Abschnitt 1.170).

Bild 1 zeigt die von OREST bericksichtigten Einflisse von Brennstoff-
leistung, Stabgeometrie, Kihimitteldaten, Stabtemperaturen und Neu-

tronenspektren auf das Abbrandergebnis.

In OREST werden also Uber die Kopplung des Stabtemperaturprogramms,
des Spektralcodes und des Abbrandcodes die Reaktor- und Brennelement-
daten erfaBt und damit die neutronenphysikalischen Verhdltnisse im
Brennstoff widhrend des Abbrandes problemabhangig beschrieben. Dies
bedeutet eine Verbesserung der Rechenmethodik gegeniiber friiheren
Codes:

Zwar |38t sich im separat verwendeten Abbrandcode ORIGEN liber extern
zu errechnende "Spektralindizes" das im Brennelement herrschende Neu-
tronenspektrum flexibel eingeben, jedoch kann die Verhdrtung des
Spektrums wahrend des Abbrands nicht berdcksichtigt werden. Zudem
nimmt die zugrundeliegende Querschnittsbibliothek keine Ricksicht

auf die tatsiachliche Brennstoffzusammensetzung. In den Weiterentwick=
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Bild 1:

LWR-Reaktor- und Brennelementdaten und ihr EinfluB auf das Abbrand-
ergebnis

lungen ORIGEN-2 /CRO 80/ und KORIGEN /FIS 83/ ist der Benutzer auf
die Verwendung wvon Eingruppen-Querschnittsbibliotheken angewiesen,

die nur flir eine begrenzte Anzahl von Abbrandproblemen zutreffen.

Dagegen bietet das Programmsystem OREST folgende Vorziige:

- Jede gangige LWR-Geometrie kann bei beliebiger Leistungsgeschichte
und Brennstoffzusammensetzung behandelt werden, einschlieBlich MOX-
Brennstoff. Die worgegebene Leistungsgeschichte wird wvom System
in Abbrandschritte von etwa 3-5 GWd/t selbsttdtig unterteilt.

- Es kann der Abbrand von SWR- und DWR-Elementen bei variierendem
Dampfblasengehalt bzw. variierender Kihimitteltemperatur in Axial-

zonen unterteilt berechnet werden.
- Es kdénnen in sich konsistente Rezyklierrechnungen erstellt werden.

- Die Anforderungen an den Systembenutzer sind durch selbsterkldren-
de Eingabemdglichkeit am Bildschirm gering. Offensichtliche Einga-

befehler werden sofort rickgemeldet.



Zur Kontrolle des Rechenablaufs werden temporare Resultate wie Stab-
leistung, Stabtemperatur, Multiplikationsfaktor, Neutronenspektrum, Wir-
kungsquerschnitte, Energie pro Spaltung und die wichtigsten Beitridge
zur Absorption und Spaltung ausgegeben. Diese Daten stellen wichtige
Informationen Uber die Qualitdt der eingegebenen Randbedingungen

dar.

Die Rechengrundlagen des Programmsystems OREST, wverifiziert anhand
umfangreicher Vergleichsrechnungen zu Nachbestrahlungsanalysen von ab-
gebrannten Urandioxid- und Mischdioxid-Brennstoffen /HES 84; HES 85;
HES 85a/, werden in den folgenden Abschnitten 1.1 bis 1.11 beschrie-
ben. Die hier wverwendeten mathematischen Symbole sind in Anhang 1

erlautert.

1.1 Kopplung eines 1-d-Spektralcodes an einen 0-d-Abbrandcode (Module
HAMMER und ORIGEN)

In einem nulldimensionalen Abbrandprogramm wird die Verdanderung der
Nuklidinventare aller n Isotope durch Neutroneneinfang Uber Raten-

Gleichungen der Form
RI(,e) = N(i,e) B(e) 630 i=1,n ()

gelést. Der Querschnitt Gj(i) wird durch Vorgabe eines Neutronenspek-

trums ¢(E) aus Mehrgruppenbibliotheken kondensiert:

S3(i) = fo(E) oI (i,E) dE / SO(E) dE 4 ol A 2)

Die Reaktionsraten in Gleichung (1) werden deshalb entscheidend wvom

Verlauf won crj(i,E) und ¢®(E) mit der Neutronenenergie E beeinfluBt.

Zur Berechnung der spektralen Neutronenfliisse und der Wirkungsquer-
schnitte wurde der Zellcode HAMMER /SUl 67/ gewdhlt, der fur eindi-
mensionale zylindrische Systeme Neutronenfiiisse in 84 Energiegruppen
erstellt. In Verbindung mit umfangreichen Querschnittsbibliotheken

(Kerndaten ENDF-B) besitzt er folgende Vorziige:



- Losung der integralen Boltzmann-Transportgleichung, schnelle Rechen-
laufzeiten;

- Feinunterteilung des thermischen Energiebereichs in 30 Gruppen; damit
kénnen die fiir relevante Spaltmaterialien wichtigen thermischen Fliisse

und Querschnitte ausreichend genau modelliert werden;

- Unterteilung des epithermischen und schnellen Energiebereichs in 54
Gruppen mit expliziter Resonanzbehandlung im Brennstoffgemisch vor-
gegebener Temperatur.

Zur Bestimmung der Nuklidinventare wurde der Code ORIGEN /BEL 73/
gewahit, der gegeniiber spdteren Programm-Weiterentwicklungen folgen-
de Vorziige besitzt:

- Die Eingabe des Neutronenspektrums ist moglich.

- Die Querschnittsbibliotheken liegen im Dreigruppenbild wvor, so daB
fir alle Nuklide die Auswirkungen wvon spektralen Veranderungen im
NeutronenfluB auf die Reaktionsraten beriicksichtigt werden kdnnen.
Dabei ist im Rahmen der Bell'schen Einteilung /BEL 73/ (Abschnitt
1.2) von FluB und Querschnitt die Flexibilitdt dieser Grobgruppen-

bibliothek auch bei stirkeren FluBverdnderungen gewdhrleistet.

Wahrend die urspringliche ORIGEN-Bibliothek fiir einen bestimmten LWR-
Abbrand und fir eine bestimmte Brennstoffzusammensetzung optimiert
war, bestehen durch die HAMMER/ORIGEN-Kopplung derartige Einschran-
kungen nicht mehr, da HAMMER die tatsidchliche Brennstoffzusammenset-
zung erfaBt und das aktuelle Spektrum sowie auch die aktuellen Wir-
kungsquerschnitte der wichtigsten Isotope an ORIGEN weitergibt.

1.2 NeutronenfluBberechnung und ORIGEN-Spektralindizes
(Module HAMMER und THERES)

HAMMER liefert flr die Neutronenfllsse in 30 thermischen und 54 epither-
mischen bzw. schnellen Gruppen zwei getrennte Ergebnisse (THERMOS-
und HAMLET-Rechnung). Sie werden vom OREST-Modul THERES zu einem
konsistenten 84-GruppenfluB gekoppelt. Aus dem mittleren Neutronen-
fluB im Brennstoffbereich werden die ORIGEN-Spektralindizes berech-

net,



1.2.1 Kopplung THERMOS/HAMLET-Flisse

Die Kopplung der Geschwindigkeits- und Lethargieflisse der HAMMER-
Module THERMOS bzw. HAMLET zu einem einheitlichen 84-Gruppenspek-
trum in der Lethargiedarstellung erfolgt Uber die folgende Beziehung:

v
Mlﬂprop. $(v) 7 (3)
Die Ankopplung wird schlieBlich durch einen Proportionalitatsfaktor C
ermoglicht, mit dem die THERMOS-Fliusse zu multiplizieren sind:

_ k= - ABS (HAMLET) - PROD (HAMLET)

PROD (THERMOS) - k= (4

C

Dabei geht in Gleichung (4) ein, daB die Neutronenabsorption in THERMOS
definitionsgemdB gleich 1,000 gesetzt ist.

In seltenen Fadllen, in denen durch einen Nulldurchgang von Nenner und
Zahler die numerische L&sung von Gleichung (4) erschwert ist, wird
eine Kopplung Uber die Flisse durchgefiihrt. Dabei wird angenommen,
daB im Schnittstellenbereich der FluBverlauf proportional 1/E ist.

1.2.2 Dreigruppendarstellung des Neutronenflusses in ORIGEN

Zur Spektralberechnung nach /BEL 73/ wird der flir Neutronen in Leicht-
wasserreaktoren relevante Energiebereich von 0 bis 10 MeV in 3 Ener-
giegruppen eingeteilt. Die verwendeten Symbole sind in Anhang 1 erldu-
tert. Auf isotopenspezifische Indizierungen wird hier jedoch verzich-
tet.

Die Gleichung (1) fiihrt im 3-Gruppenbild zu

R(t) = Rt{t} . RE(t) + Rf(t) (5)

Unter Einbeziehung wvon Nuklidinventaren, Gruppenflissen und -quer-
schnitten 138t sich Gleichung (5) schreiben als

R(E) = N(e) + {3 () + 0 + ¢ (£) « O, + d.(t) O} (6)



wobei ORIGEN nur den thermischen FluB ¢t als BezugsgriBe verwendet:

R(E) = N(e) « §,(8) « {5, + 35, +Qf + 3, - qf) )
Damit gilt nach /BEL 73/:
G, = SIGTH - THERM (8)
O, * Q = RITH + RES (9)
Sf . Qi = SIGMEV - FAST (10)

Dabei werden in ORIGEN die FluBverhdltnisse

e “ A £ ~ ~
Q.= ¢e{t} / ¢r_(t} und Q = ¢E(t) / @t(t)

wahrend des Abbrands als zeitlich konstant angesehen.

Die Qualitdt einer Ratenberechnung im Dreigruppenbild kann dann er-

heblich verbessert werden, wenn - wie im Bell'schen Modell /BEL 73/ -

bekannte Phanomene von Querschnitts- und FluBverldufen innerhalb der

Grobgruppen einflieBen:

Viele Nuklide besitzen im thermischen Energiebereich einen Quer-
schnittsverlauf SIGTH proporticnal 1/v (1/v-Absorber). Diese An-
nahme (und nicht, wie oft zitiert, die Neutronentemperatur) und
die Verwendung der Identitdt ¢(v) = n(v)+v fililhren nach Gleichung
(8) auf die Bestimmungsgleichung fiir THERM:

THERM = fn(v) dv / (/n(v) v dv) (GRD)]

mit der Neutronendichteverteilung n(v) 0 bis 0.5 eV.

Im mittleren Energiebereich bis etwa 500 keV folgt der NeutronenfluB
bei Leichtwasserreaktoren in etwa einem 1/E-Verlauf, wie er von der
Theorie fir homogene Wasser-Brennstoffgemische gefordert wird. Die
Annahme eines 1/E-Verlaufs und die Interpretation von RITH als ei-
nem Resonanzintegral ergeben mit Gleichung (9):



b b (b = 106)
RITH * RES = (Q° Jo(E) dE/E / [dE/E) (12)
L a (a = 0.5)
RES = Q‘E { 14,509

Im schnellen Energiebereich zeigt der NeutronenfluB etwa ein Spalt-
neutronenspektrum. Diese Annahme flihrt zum Spektralindex FAST. Un-
terstellt man deshalb fir den Energiebereich ab 1 MeV ein FluBspek-

trum

6(E) ~ x(B) = 0.770 + E + o £/1:29 (13)

proportional der Spaltquelldichteverteilung der Neutronen flr U-235 mit

c (c = 10?)

SY(E) dE = 1/1.45 6
b (b = 10")

so ergibt Gleichung (10)

_ Jx(E) o(E) dE  f
SIGMEV . FAST = -lm— Q, (14)

FAST = 1.45 - Q:

wobei

SIGMEV

c
Jo(E) - %(E) dE
b

1.2.3 Numerische Umformung der HAMMER-FluBresultate auf ORIGEN-For-

mat

Im Modul HAMMER wurde ein Ausgabekanal flir folgende Daten geschaffen:

Geometriedaten der Stabzelle

Materialdaten (Kernzahldichten und Isotopenkennung)
THERMOS-Fllusse pro Ortsintervall
HAMLET-Zell-Volumenfllsse

Zellmultiplikationsfaktor



HAMLET-Spaltraten pro Gruppe und l|sotop in der Zelle
Neutronen pro Spaltungen analog
HAMLET-Neutronenabsorptionsraten analog
HAMLET-Fllisse pro Ortsintervall

Diese Daten werden vom Modul THERES erfaBt. Ein Teil der HAMMER-Bi-
bliotheksdaten sind von THERES selbst aufgerufen:

Im

Anzahl der Neutronen pro Spaltung im thermischen Bereich,

Gruppengrenzen und Mittelwerte fir Neutronengeschwindigkeiten,
-energien und -lethargien fir 84 Gruppen,

Aktivierungs- und Spaltquerschnitte aller HAMMER-Isotope im ther-
mischen Bereich.

THERES-Rechenablauf werden nun folgende Operationen durchgefiihrt:

Volumenwichtung der Flisse pro Ortsintervall zu zonengemittelten
Flussen,

Berechnung der Aktivierungsrate pro Gruppe und pro Isotop (HAM-
LET);

Transformation der HAMLET-Zellflisse auf den Pelletbereich,
Transformation der THERMOS-Flisse in die Lethargiedarstellung,

Berechnung der Gesamtneutronenproduktion bzw. =-absorption in der
Zelle (HAMLET),

Berechnung der Gesamtneutronenproduktion in der Zelle (THERMOS),

Berechnung der Kopplungskonstanten zwischen THERMOS- und HAM-
LET-Flussen,

Kopplung der THERMOS/HAMLET-Flisse im Brennstoffbereich unter Be-
achtung der Uberlappung in Gruppe 30 bzw. 54 zu einem 84-Gruppen-
fluB in Lethargiedarstellung,

Berechnung der Neutronendichte-Verteilungsfunktion n(v) und des
Spektralindex THERM nach Gleichung (11) durch numerische Integra-
tion (Gruppe 84 mit Gruppe 57),
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Berechnung von RES nach Gleichung (12) durch numerische FluBinte-
gration von

$, (Gruppe 56 mit Gruppe 10) und

$t (Gruppe 84 mit Gruppe 57),

Berechnung von FAST nach Gleichung (14) durch numerische FluBin-
tegration &r (Gruppe 9 mit Gruppe 1).

1.3 Wirkungsquerschnittsberechnung im ORIGEN-Bild (Module HAMMER

und THERES)

Fiir eine Reihe von |sotopen muB die explizite Berechnung von ORIGEN-
kompatiblen Querschnitten SIGTH, RITH und SIGMEV durchgefihrt wer-
den, falls die Bell'schen Annahmen nicht oder ungenligend erflllt sind

und gleichzeitig genaue Reaktionsratenberechnungen gefordert werden.

Die Notwendigkeit der Querschnittsberechnung liegt vor

bei Non-1/v-Absorbern im thermischen Bereich (z.B. Pu-239, Pu-241,
Am-241, Sm-149 usw.). Die Verwendung des Punktquerschnitts bei
0.0253 eV wirde 2zu falschen Reaktionsraten fihren. SIGTH muB
deshalb aus dem aktuellen Neutronenspektrum o¢(v) unter der Verwen-

dung der genauen Querschnittsverldufe o(v) neu errechnet werden:

a a (a = 0.5 eV)
SIGTH = [d(v) olv) dv / (THERM - [i(v) dv) (15)
o (2]

bei Stérung des 1/E-Verlaufs des Flusses im epithermischen Bereich.
Ab 500 keV weicht der FluB im LWR-Brennstoff deutlich vom angenom-
menen Verlauf ab und wird wvom Spaltspektrum gepragt. Weiterhin
fihren FluBeinbriiche durch Absorptionsresonanzen (in U-238, Pu-240
usw.) zu Selbstabschirmungseffekten, die durch effektive Resonanz-
integrale beschrieben werden missen. In diesen Fallen muB RITH
aus dem aktuellen Neutronenspektrum ¢(E) und dem Querschnittsver-

lauf o(E) neu errechnet werden:
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c,d c,d (c = 10?)
RITH = 14,509 + Jo(E) o(E) dE / [4(E) dE (4 = 10") (16)
a a

In ORIGEN wird bei n-y-Reaktionen auf die explizite Angabe eines
Wirkungsquerschnitts oberhalb 1 MeV wverzichtet. Deshalb ist hier
die Integrationsgrenze (d) in Gleichung (16) auf 10 MeV anzusetzen.
Fir die Resonanzspaltung gilt ¢ = 1 MeV, da der anschlieBende Ener-
giebereich mit dem Spektralindex FAST und einem Querschnitt SIGMEV
separat beschrieben ist;

- bei Stdérung des FluBverlaufs im schnellen Bereich. Einen nicht
unerheblichen Beitrag zur Neutronenbilanz leistet mit etwa 6-8 §
der Schnellspaltanteil von U-238. Zur genaueren Berechnung dieses
Spaltquerschnitts muB aber der FluBverlauf oberhalb 1 MeV bekannt
sein, wenn dessen spektrale Verteilung von der Bell'schen Annahme
eines Spaltspektrums abweicht.

Bei expliziter Kenntnis wvon Querschnitts- und FluBverlauf aus den
HAMMER-Resultaten 1Bt sich der Querschnitt SIGMEV problemabhdngig
berechnen:

d d
SIGMEV = —— + [$(E) O(E) dE / [O(E) dE (17)
[

1.45
|+
Die Berechnung der effektiven Querschnitte wird im Modul THERES wie
folgt durchgefiihrt:

- Erfassen der von HAMLET errechneten Aktivierungs- und Spaltraten
pro Isotop in 54 Gruppen,

- Umrechnen in mikroskopische Querschnitte pro Isotop unter Ver-
wendung der Kernzahldichten, der Zellgeometrien und der HAMLET-
Filisse im Pelletbereich,

- Ankoppeln der thermischen Querschnitte pro Isotop zu 84-Gruppen-
querschnitten,

- Transformation in die ORIGEN-Struktur unter Verwendung der bereits
errechneten Spektralindizes.
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1.4 Brennstoffgemisch-Berechnung (Module ACOND und POISON)

OREST lbergibt die Brennstoffzusammensetzung dem Spektral- und dem
Abbrandcode in zwei Darstellungen:

- flir HAMMER: Kernzahldichten in der Einheit 1/(cm-barn),
- flr ORIGEN: die Anzahl der Mole pro gewahlter Rechenbasis
(BASIS).

Die Berechnung dieser Daten wird zu Rechenbeginn wvom Modul ACOND
aus allgemeinen Materialangaben des Benutzers uUbernommen.

wWihrend der Rechnung wird pro Abbrand-Schritt das von ORIGEN ermit-
telte Nuklidinventar (ber das Programm-Modul POISON in den Spektral-
code rilckgefuhrt.

1.4.1 Berechnung von Kernzahldichten und Molen bei Rechenstart (Mo-
dul ACOND)

Grundlage des Moduls ist Aufbau und Losung eines linearen Gleichungs-

systems nach dem mathematischen Verfahren der Gauss-Elimination. Die

Informationen (ber ein Materialgemisch stellen Bestimmungsgleichungen

flir n Unbekannte (Kernzahldichten) dar:

a(i,1) - N(1) + a(i,2) - N(2) ... + a(i,n) * N(n) = b(d) 1=1,n (18)

Die Bestimmungsgleichungen lassen sich in Matrix-Schreibweise darstellen

als
A-0-8 (19)
A = (n,n)-Matrix
> . ;
N = Vektor der gesuchten n Kernzahldichten im frischen Brennstoff
Sl v
B = Zuordnungsvektor

-~

Alle Daten in der Matrix A und den Vektoren f:l und 6 beziehen sich auf
Kernzahldichten. Uber allgemeine Brennstoffangaben we;den Matrix und
Zuordnungsvektor errechnet. Dem Unbekanntenvektor N ist gleichzeitig
ein Vektor flir Atom- und Molgewichte zugeordnet, da viele Angaben zur
Brennstoffzusammensetzung (Partialdichten, Gewichtsprozente) sich auf
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Massen beziehen, die in Kernzahldichten umgerechnet werden miissen.

N(i) - MAS(i) = p(i) - NA i=1,n (20)
NA £ Avogadro-Konstante

Zur Identifikation wvon Elementen und Isotopen liegt ein Periodensystem
vor, das im Umfang der ORIGEN-Bibliothek entspricht. Damit lassen sich
durch Angabe von Molekiilzusammensetzungen, |sotopenverteilungen oder
Mischungsverhaltnissen auch komplizierte Materialzusammensetzungen be-
rechnen.

Fir die ORIGEN-Eingabe werden die errechneten Kernzahldichten in Mole
umgerechnet, wobei mit Ricksicht auf die rechentechnischen Besonderhei-
ten von ORIGEN nach "light elements" (Sauerstoff und eventuelle Zusatz-
materialien) und Aktiniden aufgeteilt wird.

MOL(i) = BASIS * p(i) / (psn MAS(i)) i=1,n (21)

Ein Eingabebeispiel fiir ACOND ist in Abschnitt 2.1.4 angegeben.

1.4.2 Berechnung der Kernzahldichten fir HAMMER wadhrend des Abbran-
des (Modul POISON)

Nach Abbrandschritten von 3-5 GWd/tSM werden die ORIGEN-Zwischener-
gebnisse zum Zeitpunkt t gespeichert und eine neue Spektralberechnung
eingeschaltet. Die Umrechnung der tempordren ORIGEN-Ergebnisse aller
m Isotope in Kernzahldichten wird vom Modul POISON mit den Gleichun-
gen (20) und (21) durchgefihrt:

N(j,t) = MOL(j,t) * pg, * NA / BASIS j=1,m (22)

SM
Die direkte Ruckfiihrung ist derzeit Sauerstoff (0-16) und fir die
Isotope Xe-135, U-235, U-236, U-238, Np-237, Pu-238, Pu-239, Pu-240,
Pu-241, Pu-242, Am-241 und Am-243 moglich. Der Abgleich der danach
noch fehlenden Spaltproduktvergiftung erfolgt mit Hilfe des HAMMER-
Materials "long lived fission products" (siehe Abschnitt 1.9).
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1.5 Brennstab-Temperaturberechnung (Modul STATEM)

Zur Berechnung von Neutroneneinfangsraten im Brennstoff muB die Auf-
weitung der Resonanzlinien (U-238, Pu-240 usw.) bei unterschiedlichen

Brennstofftemperaturen (Doppler-Effekt) beachtet werden.

Pro Abbrandstep wird in OREST deshalb die Brennstofftemperatur in Ab-
hangigkeit von der tempordren Brennstoffleistung und der Stabgeometrie
neu bestimmt. Die rechnerische Behandlung ist flr alle beim stationdren
LWR-Betrieb auftauchenden Fille ausreichend genau.

Der Temperaturberechnung im Programmodul STATEM liegen folgende An-
nahmen zugrunde:

- Die Temperaturberechnung wird im stationdren Fall durchgefihrt.

Damit entfédllt die Berlcksichtigung spezifischer Warmen.

- Der Brennstab wird als unendlich langer Zylinder betrachtet. Damit
kann der Warmestrom in axialer ‘Richtung als Null angesetzt werden.

- Glltigkeit des Fourierschen Gesetzes, das die Warmestromdichten an

Temperaturgradienten koppelt.

- Newtonsches Abklhlungsgesetz beim Warmelibergang von der Hiille zum
Kihlmittel vorgegebener Temperatur (Proportionalitdit der Warmestrom-
dichte in das Kuhlmittel zur Temperaturdifferenz zwischen Hille und
Kdhimittel ).

- Isotrope Wiarmeleitfahigkeiten aller Materialien.

- Vernachlassigung von Warmestrahlung.

Differentialgleichungen zur Temperaturberechnung lauten unter diesen

Annahmen:
- Kopplung des Wirmestroms J(r) und der Warmequelldichte WQ(r):
div [T(r)] — Wale) = 6 (23)

- Kopplung Warmestrom J(r), Warmeleitfdhigkeit A und Temperatur T(r)

(Fouriersches Gesetz):

F(r) = = X + prad [1(e)] (24)
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- Kopplung des Warmestroms am &uBeren Hullrohrradius P uber die
warmelibergangszahl a an die Kihimitteltemperatur TMPK

E(ro) = - a - (TMPR-T(r_)) (25)

Gleichung (24) in Gleichung (25) eingesetzt ergibt:
div {-= % - grad [T(r)]} - WQ(r) = 0 (26)

Zur numerischen Lésung von Gleichung (26) wird der Brennstab (Pellet-
bereich, Heliumspalt, Hullrohr) in N Radialintervalle unterteilt. Unter der
Annahme, daB innerhalb dieser Fein-Intervalle die Warmeleitfahigkeit A
und die Warmequelldichten WQ als konstant angenommen werden diirfen,
kann Gleichung (26) in Zylinderkoordinaten direkt integriert werden.
Damit steht ein Satz von N analytischen Temperaturgleichungen zur Ver-
figung, die lUber folgende Randbedingungen gekoppelt sind:

- An den Intervallgrenzen entspricht der linksseitige dem rechtsseitigen
Warmestrom.

-~ Analoges gilt fir die Temperaturen an den Intervallgrenzen.
- Der Warmestrom im Zentrum ist Null.

- Der Warmestrom in das Kihlmittel ist durch die tempordre Brenn-

stoffleistung vorgegeben.

Pro Zone (Brennstoff, Helium, Zirkalloy) sind in STATEM jeweils 5 In-
tervalle angesetzt. Der radiale Verlauf der Wiarmequelldichte WQ(r) fiir
die Brennstoffzone entspricht dem thermischen NeutronenfluB und damit
in guter Ndherung der tatsidchlichen Wirmequelldichte (thermische Spal-
tungen dominieren). Die absolute GriBe der Waiarmequelldichte \’\:b wird
aus den Benutzerangaben 'Leistung in MW/Basis" und der errechneten
Schwermetalldichte Psm gebildet:

o _ Jwar) dv

6
" Volumen 107 « 1w P

SM (27)

Die Stableistung ST kann Uber den Pelletdurchmesser PLD direkt errech-
net werden zu

ST = WQ - pLD? / (4 1) (W/cm) (28)
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Die Berechnung verwendet temperaturabhangige Wiarmeleitfédhigkeiten fir
U02, Helium und Zirkalloy /WAG 77/ nach Tabelle 1. Die Warmeilibergangs-

zah!| « zum Kuhlmittel der Temperatur TMPK ist pauschal mit
= = 3,00 (W/em? -+ K)

festgelegt. Eine detailliertere Kopplung an thermodynamische Verhaltnisse

im Reaktor ist nicht enthalten.

Tab. 1:
Warmeleitfahigkeiten (W/cm K)

Temperatur Brennstoff Helium Hiillrohr
g * (U02) A (He) A (Zr)
bis 100 0.0705 0.0014 0.140
200 0.0611 0.0022 0.155
300 0.0530 0.0022 0.163
400 0.0473 0.0027 0.175
500 0.0426 0.0027 0.186
600 0.0387 0.0032 0.200
700 0.0355 0.0032 0.212
800 0.0327 0.00375 0.230
900 0.0304 0.00375 0.245
1.000 0.0284 0.0042 0.265
1.100 0.0266 0.0042 0.290
1.200 0.0253 0.0046 0.315
1.300 0.0242 0.00486 0.350
1.400 0.0233 0.0050 0.385
1.500 0.0217 0.0050 0.430
1.600 0.0217 0.0054 Rechenstop
1.700 g.0221 0.0054
1.800 0.0229 0.0058
1.900 0.0237 0.0058
2.000 0.0242 0.0062
> 2.000 Rechenstop Rechenstop
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In der numerischen Behandiung wird ein iteratives Verfahren, ausgehend
von den Kdhimitteltemperaturen als Startwert flur alle Bereiche, wver-
wendet. Die Richtigkeit von Programmablauf und Ergebnissen wurde an

analytisch berechenbaren Problemen nachgewiesen.

1.6 Kiahlmitteldichte, Boratgehalt und HAMMER-Moderatortemperatur
(Modul STATEM)

Die Kuhlmitteldichte, die in den Spektral-Rechnungen erheblichen Ein-
fluB auf die Moderation der Neutronen, auf den thermischen FIuB im
Brennstoff und damit auf das Abbrandergebnis hat, wird aus KihlImittel-
druck, -temperatur und Dampfblasengehalt analytisch errechnet. STATEM
Ubernimmt die in /SCH 63/ angegebenen analytischen Gleichungen fir
Kiuhimittel- und Dampfdichten. Die Wasserdichte Pm bei Druck PRES und
Temperatur TMPK wird aus dem spezifischen Volumen berechnet:

1/p 2
M. G ol i _y8, _ N(g+ro+o”)
w kg 7—“!‘ A H+ KT + (n=1)" [L + (n-T) M] —---—-—-—--z+T” (29)
a,T
Darin sind
g = PRES:‘})lt
T = ('1"MP1<+273.16);‘Tk
Py = 221,287 bar
T, = 647,3 °K
W =U_+ [l s 1(U—m'r)]”2
0,T T 5%
U, wif - gz ~he
-1 8
G = 4,17 - 10_4 f = 3,7 108 m = 1,500705 Ly
H=1,139706 - 10_5 g = 3,122199 - 105 n=6,537154 - 10‘
K = 9,949927 - 10_Z h = 1,999850 - 10 q = 6,25 - 10,
L =7,241165 - 10__| k=1,72 16 T = 1,310268 - l0_5
M=7,676621 . 10_” 1=1,362926 « 10 z = 1,5108 - 10
N = 1,052358 .+ 10

Die Dampfdichte Pp beim Druck PRES und der Temperatur TMPK wird aus
dem spezifischen Volumen des Dampfes berechnet:

1/p, = 2-2,82 3
D Rt A-E(c-0)T . [B-(dc—'r )Do 130 ] 2
P e - —=] 0" - (1-e0)F1 (30)
w/kg O 2,82 14 232
Re_ R __Tkkg
M kg/kmol p, m3

-



- 18 -

wobei R = 8,31415 [kJ/kmol °K] = 1,9858 [kcal/kmol °K] und M = 18,0160.

Zahlenwerte:

R = 1,34992 - 1o*§ D = 6,70126 10:2 ¢ =1,55108
A=4,7331 - 100 E=3,17362 - 100 d = 1,2659
B = 2,93945 - 1002 F = 8,06867 + 10 i1, 22735
C = 4,35507 * 10

Die effektive Wasserdichte bei Anwesenheit eines Dampfanteils VDEF

(Vol.-%) ergibt sich aus Wasserdichte Py Und Dampfdichte Pp 24

eff

Py

= pH(1—VDEF/100) e S VDEF /100 (31)

@® Borvergiftung

In HAMMER ist die (zeitabhadngige) Borvergiftung im Kuhlmittel in
Gewichtsanteilen Borat {3203) anzugeben. Die Benutzerangabe fir

die Borvergiftung 'BOR' in "ppm" (parts per million) wird deshalb

umgerechnet:

eff

WtZ(Borat) = BOR - 69,617 -oM(100-UDEF)f(106 £ 21,62 - pf

) (32)
Dabei wird berlicksichtigt, daB sich der Boranteil nur in der flUssi-
gen, nicht jedoch in der gasférmigen Phase des Kdhlmittels befinden
kann. Die in HAMMER (Routine MATC) irrefihrende, frihere Umrech-

nung auf Kernzahldichten fiir B,[O3 wurde korrigiert.

® Moderatortemperatur in HAMMER

Die HAMMER-WQ-Bibliothek erlaubt diskrete Temperaturen wvon 20°,
60°, 90°, 127°, 227°, 303° und 327° im Kihimittel. Entspricht die vom
OREST-Benutzer definierte Kiihimitteltemperatur TMPK keinem dieser
Werte exakt, wird fiir HAMMER diejenige Zahl aus vorstehenden Tem-
peraturen entnommen, die dem Wert TMPK am ndchsten kommt. Zwi-

schenwert-|nterpolationen werden noch nicht durchgefihrt.
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1.7 Thermisch nutzbare Energie pro Spaltung (Modul POISON)

Eine der Randbedingungen der OREST-Abbrandrechnungen ist die pro
Basis Schwermetall gezogene Leistung in Megawatt. In ORIGEN wird Uber
diese |Information mit dem makroskopischen Spaltquerschnitt und der
thermisch nutzbaren Energie pro Spaltung der zugehérige NeutronenfluB
bestimmt.

Urspringlich war fiir die Energie pro Spaltung in /BEL 73/ ein Pauschal-
wert von 200 MeV angesetzt, der bei mittleren UOz-Abbr'ainden gut er-
flllt ist. Mit steigendem Plutoniumanteil oder mit wesentlichen (n,y)-
Prozessen im Brennstoff ergeben sich hdhere Energien.

Im Programmodul POISON werden die Rechenergebnisse des wvorangegange-
nen Abbrandsteps erfaBt und aus dem aktuellen Nuklidinventar ein neuer
Wert flr die Energie pro Spaltung (EMEAN) errechnet, der im n3chsten
Bestrahlungslauf wverwendet wird. Dabei werden folgende zwei Prozesse
separat berlcksichtigt:

1) (thermisch nutzbare) Spaltenergie aus Spaltprozessen:

a) kinetische Energie der Spaltprodukte (EFR)

b) Energie der prompten Gammastrahlung (EGP)
c) Energie der prompten Spaltneutronen (ENP)

d) Energie der verzbégerten Neutronen (END)

e) Energie der verzégerten Gammastrahlung (EGD)
f) B-Energie aus Spaltproduktzerfdllen (EB)

2) (n,y)-Prozesse im Brennstoff (ENG)

Jedoch werden Energiebeitrage aus

- wo-Zerfdllen im Brennstoff
- n-Einfang im Hullrohr

- n-Einfang im Moderator (Borvergiftung)

derzeit nicht behandelt.

Die prompten Prozesse la), 1b), 1c) und 2) sind direkt an den Neutro-
nenfluB im Brennstoff gekoppelt. Die verzigerten Prozesse 1d), 1le)
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und 1f) kdénnen im Vergleich 2zu den Standzeiten im Reaktor ohne

Fehler ebenfalls als prompt angesehen werden.

Flir jedes Spaltisotop i kann deshalb ein Wert EFIS(i) additiv ange-

geben werden:
EFIS(i) = EFR(i) + EGP(i) + ENP(i) + END(i) + EGD(i) + EB(i) (33)

Daraus |3Bt sich die Leistungsdichte LFIS aus Spaltreaktionen errech-
nen:

LFIS(t) = fﬁ(:)-; N(i,t)-afis(i)-ams(i) (MeV/cm? +5) (34)

i s
i=1,n

Die Leistungsdichte LNG aus (n-y)-Reaktionen wird analog beschrieben als

LNG(t) = a(t)-g-nci,:)-acapm-znc(i) (MeV/cm? »s) (35)
1
i=1,n

Zusammen mit der Spaltrate SPR

SPR(t) = $(tJ-Z-N(k,t)-3fis(k) (Spaltungen/cm? - s) (36)
k k= 1,n
ergibt sich

5eN(i,t) -{Gﬁsu) \EFIS(i) + acapm YENG(i))

EMEAN(t) = . (37)
Z'N(klt) 'Gfis(k)
k

(MeV/Spaltung)

Tabelle 2 enth3lt fir eine Auswahl der wichtigsten Spalt- und Akti-
vierungsprodukte im Brennstoff die isotopspezifischen Spalt- und n-y-
Energiebeitrige pro Reaktion nach /SHE 81; LED 67/ einschlieBlich
der Zusatzanteile durch nachfolgende Zerfille, die wegen kurzer Halb-

wertszeiten als prompt bezeichnet werden kénnen.

Mit den Nukliden in der Tabelle 2 werden praktisch alle Spaltbeitrage
(bis auf etwa ein Promille) und mehr als 95 % aller Aktivierungsbei-

trage erfaBt.
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Fir nicht in der Liste aufgefiihrte Materialien sind in POISON fol-
gende Pauschaldaten angesetzt;

EFIS(i) = 0.0 MeV, falls Spaltquerschnitt = 0

EFIS(i) = 200 MeV, falls Spaltquerschnitt > 0

ENG(I) = 5.5 MeV, falls Kernladung 2 90

ENG(1) = 7.5 Mev, falls Kernladung < 90
Tab. 2:

Thermisch nutzbare Energien pro Spaltung und (n-y)-Reaktion
fir eine Auswahl wichtiger Nuklide

EFIS ENG
® Aktiniden (MeV) (MeV) Beitrag zu ENG durch
/SHE 81/ | /LED &7/
92 U-235 193.73 6.54
92 U-236 191.95 5: 12 + 0.32 (U-237-Zerfall)
92 U-238 194.79 4.80 + 0.86 (U-239/Np-239-Zerfall)
93 Np-237 193.87 5.49 + 0.81 (Np-238-Zerfall)
94 Pu-239 199.92 6.53
94 Pu-240 197.02 5.23
94 Pu-241 201.98 6.31
94 Pu-242 199.13 5.04 + 0.19 (Pu-243-Zerfall)
95 Am-241 201.97 7.06
® Spaltprodukte

42 Mo-95 - 9.16
43 Tec-99 - 6.64 + 1.49 (Tc-100-Zerfall)
44 Ru-101 - 9,22
45 Rh-103 - 7.01 + 0.15 (Rh-104-Zerfall)
45 Rh-105 - 6.57 + 3.22 (Rh-106-Zerfall)
47 Ag-109 - 6.82 + 0.38 (Ag-110-Zerfall)
54 Xe—-131 - 8.93
54 Xe-135 - 1837
55 Cs-133 - 6.70
55 Cs-134 - 9.08
60 Nd-143 - 7.83
61 Pm—147 - 5.88 + 1.72 (Pm-148-Zerfall)
61 Pm—148 m - T30 + 0.43 (Pm-149-Zerfall)
61 Pm—148 - 7.25 + 0.38 (Pm-149-Zerfall)
62 Sm-149 - 7.98
62 Sm-150 - 5.60
62 Sm—-151 - 8.23
62 Sm-152 - 5.88 + 0.33 (Sm-153-Zerfall)
63 Eu-153 - 6.39
63 Eu-154 - B8.18
63 Eu-155 - 6.33 + 1.74 (Eu-156-Zerfall)
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1.8 Multiplikationsfaktor und Neutronenbilanz (Module HAMMER, POISON
und INTER)

Der Spektralcode HAMMER liefert am Anfang jedes Abbrandsteps den
Zell-Multiplikationsfaktor ke flir ein unendlich ausgedehntes Stabgit-
ter ohne Leckage. Die gleichzeitig gerechnete NeutronenfluBverteilung
wird im nachfolgenden ORIGEN-Lauf als konstant angenommen, was bei
kurzen Abbrandschritten von 3 bis 5 GWd/tSM gut erfillt ist. Unter
diesen Bedingungen |dBt sich die Entwicklung des Multiplikationsfak-
tors durch die Nuklidveranderungen berechnen und fir den Gesamtab-
brand eine Neutronenbilanz angeben, die zur Bestimmung wvon Maximal-

abbrdanden und zur Uberpriifung der Abbrandsimulation dient.

1.8.1 Berechnung der Entwicklung des Mulliplikationsfaktors inner-
halb eines Abbrandschrittes

Innerhalb eines ORIGEN-Abbrandschrittes wverdandert sich durch Spalt-,
Aktivierungs- und Zerfallsprozessé das Nuklidinventar und damit der
Muitiplikationsfaktor. Dessen Variation wird vom Modul POISON unter der
Annahme ab Zeitpunkt lo konstanten Neutronenspektrums gerechnet. Aus
den Neutronenfliissen und Nuklidinventaren konnen Produktion PROD(t)
und Absorption ABS(t) wvon Neutronen im Brennstoffbereich (Pellet)
in Abhangigkeit von der Bestrahlungszeit t 2 lo ermittelt werden.

PROD(t) = $(t)-z N(i,t) f¢(E)-U(i,E]-Gfis(i,E}dEII¢(E)dE (38)
i

ABS(t)

Nt).f N(i,t) {Ufis(i) - ocap(i)} i=1,n (39)

Fir die Brennstoffzelle (einschlieBlich Hllle und Moderator, aber ohne
Leckagen) ist der HAMMER-Multiplikationsfaktor zum Zeitpunkt t0 be-
stimmt durch das Verhiltnis der Neutronenproduktion zur totalen Neu-

tronenabsorption in der Zelle.
ke(t ) = PROD(I:O) !ABS(to.cell) (40)

wobel

ABS(to,cell) = aBS(to) + ABS(to,nonfuell (41)
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Damit lautet die Entwicklung des Zellmultiplikationsfaktors innerhalb
eines Abbrandschrittes unter Annahme konstanten FluB-Spektrums:

ke(t) = PROD(t)/{ABS(t) - ABS(t ) +PR0D(1:0) )'k“(ta)} €2t (42)

Die Produktions- und Absorptionsraten im Brennstoff nach den Gleichun-
gen (38) und (39) werden mit den ORIGEN/HAMMER-Daten flr die Spek-
tralindizes, den 3-Gruppenquerschnitten und zusatzlich 3-Gruppendaten
v fiur die Neutronen pro Spaltung (siehe Tabelle 3) errechnet. Die v-
Daten sind den HAMMER-Bibliotheken entnommen.

Tab. 3:

Anzahl der Neutronen pro Spaltung fir die
Energiebereiche 0 bis 0.5 eV, 0.5 eV bis
1 MeV, 1 bis 10 MeV

Energiebereich
Isotop
thermisch mittel schnell
Pa=233 - 2.80 2.80
U-233 2.50 2.50 3.04
U-234 - 2.80 2.80
U=235 2.43 2.46 2.98
U-236 ~ 2.38 2.99
U-238 - 2.40 2.81
Np-237 2.34 2.47 3.57
Pu-238 2.76 2.75 3.24
Pu-239 2.89 2.89 3.41
Pu-240 2.89 2.89 3.41
Pu-241 3.03 3.03 3.58
Pu-242 - 2.85 3.41
Am-241 3.09 3.10 3.76
Am=242 m 3.18 3.18 3.00
Am-243 - 3.05 3.59
Cm=-242 3.00 3.00 3.00
Cm-244 3.23 3.23 & 0
Cm=245 3.30 3.30 3.77

SchlieBlich kann die Entwicklung der im Brennstoffgemisch mittleren
Zahl von Neutronen pro Spaltung als Quotient aus Produktionsrate und

Spaltrate berechnet und ausgegeben werden:
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~ . _ PROD(t) ,
wit) = FPR(E) (43)

wobei die Spaltrate SPR(t) im Nenner bereits nach Gleichung (36)

bestimmtl ist.

1.8.2 Neutronenbilanz in der Brennstoffzelle (Modul INTER)

Im OREST-Modell eines ausgedehnten Gitters identischer Brennstab-
zellen ist bei frischem Brennstoff der Neutronenmultiplikationsfaktor
grioBer als 1.000, wird mit zunehmendem Abbrand sinken und schlieBlich
im allgemeinen den Wert 1,000 unterschreiten.

Die hier im Zellenmodell ermittelten temporidren Uberschiisse und De-
fizite der Neutronenproduktion sind in der Reaklorpraxis durch BE-
Mischbelegung und Steuereinrichtungen ausgeglichen, so daB der Reak-
tor einen Core-Multiplikationsfaktor wvon 1.000 aufweist (stationdrer
Betrieb) und zu jedem Zeitpunkt die Anzahl der produzierten Neutro-

nen den absorbierten oder Leckage-Neutronen entspricht.

Im Auswertemodul INTER wird anhand der HAMMER/ORIGEN/POISON-Er-
gebnisse abgeschatzt, inwieweit in der Brennstoffzelle im Laufe des
Abbrandes die Neutronenbilanz erflllt ist. Der staliondre Multipli-
kationsfaktor der realen Reaktorbelegung wird in OREST durch geeig-
nete Integration des zeitlich sich verandernden Zellmultiplikations-
faktors angendhert. Damit sind Aussagen mdoglich, ob mit den gewahl-
ten Spaltmaterialanteilen im Brennstoff (Anreicherung, Plutoniumge-
halt) die wvorgegebenen Abbrande reaktivitatsmaBig erreicht werden

konnen.

Unter Verwendung der Gleichung (38) (Neutronenproduktionsrate in der
Zelle), Gleichung (39) (Neutronenabsorptionsrate im Brennstoffbereich)
und Gleichung (41) (Neutronenabsorptionsrate auBerhalb des Brennstoff-
bereichs) |aBt sich die Entwicklung der Neutronenbilanz BILANZ wah-

rend des Zellabbrandes zum Zeitpunkt t bestimmen:

IE PROD(t) dt
BILANZ(t) = S (44)
fo ABS(t,cell) dt




- 25 -

BILANZ(t) entspricht dem Quotienten der Zeitintegrale von Neutronen-
produktionsraten und Absorptionsraten in der gesamten Zelle und kann
unter Verwendung von Gleichung (40) noch umgeformt werden zu

J© PrROD(t) dt
BILANZ(t) = — 2 (45)
IO {PROD(t) /k(t) } dt

Sekundare Neutronenveriuste durch Core-Leckagen und Absorptionen in
Strukturmaterialien werden mit Gleichung (45) nicht erfaBt. Typische
DWR-Werte liegen hier bei 3.5 bis 5 %, so daB bei Standardabbranden
schlieBlich eine Neutronenbilanz wvon etwa 1.035 bis 1.050 wvorliegen
sollte. Werte dariber zeigen, daB der Brennstoff reaktivititsmiBig
nicht ausgenutzt wurde. Werte darunter deuten an, daB der Abbrand zu
hoch gewidhlt sein kann, so daB der Brennstoff auf Kosten der Umge-

bung mehr Neutronen absorbiert, als er selbst im Laufe des Abbrands
erzeugt.

1.9 Riickkopplung des 0-d-Abbrandcodes an den Zellcode (Modul

POISON)

Nach kurzen Abbrandsteps von 3 bis 5 GWd/tSM wird von OREST selbst-
tatig eine HAMMER-Rechnung zwischengeschaltet, um die Riickwirkung der
veranderten Materialzusammensetzung auf Spektrum und Eingangsquer-
schnitte zu erfassen. Jedoch kann nur eine begrenzte Auswahl wvon
Isotopen (Sauerstoff, Xe-135, U-235, U-236, U-238, Np-237, Pu-238,
Pu-239, Pu-240, Pu-241, Pu-242, Am-241, Am-243) direkt in den Brenn-
stoffbereich der HAMMER-Stabzelle nach Gleichung (22) ruckgefihrt
werden. Diese Materialliste erfaBt praktisch 2zu 100 % den Gesamt-
spaltquerschnitt in LWR-Brennstoffen. Restabweichungen Iliegen bei
UOz-Sté'ben unter 0.1 %, bei MOX-Brennstiben unter 0.3 %. Die Riickfiih-
rung wvon Xe-135 allein ist zur Beschreibung der gesamten Spaltpro-
duktvergiftung und dariber hinausgehender Isotope wunvollstiandig.
Deshalb wird die gesamte Neutronenabsorption der ORIGEN-lIsotope mit
der (noch unvollstindigen) Neutronenabsorption der Materialauswahl
fir HAMMER verglichen. Zur Rickfihrung der fehlenden ORIGEN-AKkti-
vierung in HAMMER wird das HAMMER-Material "long lived fission pro-
ducts” (LLFP) wverwendet, dessen ORIGEN-Querschnitt ebenfalls uber
HAMMER/THERES-Berechnungen problemabhdngig vorliegt.
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Fordert man reaktivititsmdBige Konsistenz zwischen ORIGEN-Rechener-
gebnissen zum Abbrandzeitpunkt t fir den nachfolgenden Rechenlauf des
Spektralcodes, dann wird liber die Gleichungen (38), (39) und (41) fol-
gende Differenz an Neutronenabsorption festgestellt:

DABS(t,HAMMER) = {ABS(t) - ABS(t ,HAMMER) } - {PROD(t) - PROD(t ,HAMMER) } -

- {ABS(t) -ﬁBS(to,nonfuelJ}/PRGD(t) (46)

Die Umrechnung der Gleichung (46) in die gesuchte Kernzahldichte fur
"long lived fission products" lautet:

N(LLFP,t) = DABS(t,HAMMER) (47)

~

é(t)oocap(LLFP)

1.10 Unterteilung der Leistungsgeschichte in Abbrandsteps

Der wvom Benutzer vorgegebene Abbrandverlauf (Zeitangaben, Leistungs-
angaben, wvariable Borvergiftung) wird vom OREST-System nach folgenden
Kriterien selbsttdtig in einzelne Abbrandsteps unterteilt, um eine mog-

lichst kontinuierliche Spektralnachfiihrung zu erreichen:

- Maximalabbrand pro Abbrandstep kleiner 3 bzw. 4 bzw. 5 bzw. 6 bzw.
7 GWd/tSM fiir den 1. bzw. 2. bzw. 3. bzw. 4. und fir alle folgen-
den Steps.

- Maximale Anzahl der Zeitschritte pro Abbrandstep gleich 10. Die
Leistung im letzten Zeitschritt darf nicht Null sein.

- Maximaler Abbrand pro Zeitschritt 1 GWd/tSM.

- Maximale Variation der Bor-Vergiftung 200 ppm. Bei kleineren Varia-
tionen wird pro Abbrandstep bzw. HAMMER-Spektralrechnung ein

Mittelwert errechnet.
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1.1 Zusammenfassung wichtigster Ergebnisse wahrend des Abbrandes

(Modul INTER)

Jeder OREST-Computerausdruck enthdlt in 5 Listen eine Wiedergabe sei-
ner Eingabedaten und eine Zusammenfassung der wichtigsten Ergebnisse
aller Programmodule wahrend der Abbrandsimulation (siehe Anhang 2).

In Liste 1 (INPUT DATA) sind die Stabgeometriedaten, die KihlImittel-
daten und die Brennstoffzusammensetzung bei Beladung aufgefiihrt.

In Liste 2 (OREST SUMMARY RESULTS FOR TOTAL BURNUP) sind die
wichtigsten, (ber den gesamten Abbrandverlauf gemittelten Daten zu-
sammengestellt. Zur Berechnung dieser Durchschnittswerte wurden drei
unterschiedliche Mittelungsverfahren nach Zeit, Abbrand und Neutronen-
fluenz gewdhlit. Sie werden numerisch durch Summationsprozeduren (ber
alle OREST-Zeitschritte angenahert. Dariber hinausgehende Interpola-
tionstechniken sind nicht eingesetzt.

In Liste 3 werden pro Abbrandstep die von STATEM (Temperaturen),
HAMMER (Multiplikationsfaktor) und THERES (Spektralindizes fiir ORIGEN)
ermittelten Resultate ausgegeben.

In den Listen 4 und 5 sind wichtige Daten pro Zeitschritt wiedergegeben:

- Entwicklung des Multiplikationsfaktors und der Neutronenbilanz,

- Absorptionsquerschnitte in Brennstoff und Anteil (%) der Spaltpro-
dukte,

- Spaltquerschnitte und aktueller Anteil wvon 4 ausgewdhlten Spalt-

materialien in Prozent.

AnschlieBend folgen im Computerausdruck die ORIGEN-Ergebnisse und an-
gewdhlte Modul-Ergebnisse von STATEM, THERES und POISON.
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2. OREST-EINGABEDATEN

Es gibt zwei Moglichkeiten der Anwendung von OREST:

- auf der GRS-Rechenanlage unter Verwendung der interaktiven Einga-
beprozedur,

- auf anderen |IBM-kompatiblen Rechnern unter Verwendung des Moduls
ORESTLE (in Vorbereitung).

2.1 Handhabung des OREST-Systems am GRS-Rechner

Die Handhabung des OREST-Systems wird am GRS-Rechner durch die in-

teraktive Dateneingabe am Bildschirm erleichtert.

Die Reaktor- und Brennelementdaten, die Brennstoffzusammensetzung und
die Leistungsgeschichte werden in wvorbereitete Schreibpositionen einge-
tragen oder dort abgedndert und vom System sofort auf offensichtliche
Fehler Uberprift. Die Schreibpositfcnen sind mit erkldrendem Text ver-
sehen, so daB die Anforderungen an den Systembenutzer relativ gering

sind.

In Abschnitt 2.3 werden die Eingabedaten mit ihrem zuldssigen Eingabe-

bereich detailliert beschrieben.

Die Eingabedaten werden auf der benutzereigenen UID.S.FORT-Datei un-
ter einem wvom Benutzer (UID) spezifizierten MEMBER-Namen abgespei-

chert.

Der Aufruf von OREST erfolgt unter 'SFP U' im GRS-UTILITY-SELECTION
MENUE durch Eingabe von 'OREST' in der Zeile 'ENTER USER APPLICA-
TION'.



2.1.1 Panel 1

Schreibposition:

1

ENTER

2.1.2 Panel 2

Schreibposition:

Titel

Geometriedaten
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Erklarung:

MEMBER-Name (vom Benutzer zu wahlen)

Die OREST-Eingabedaten werden auf dem Datensatz
UID.S.FORT(MEMBER) abgespeichert. Wenn dieses
MEMBER schon existiert, werden die dort abgelegten
Daten auf den Bildschirm gebracht.

Soll Input-MEMBER erzeugt werden?
'Nein' unterdrickt die Speicherung der Eingabeda-

ten.

Kennzeichnungs-Parameter (Standard gleich 'A')
fur die 2zu erzeugenden OREST-Datensatze JCLDAT
(JCL-Karten) und GENOUT

bringt Panel 2

Erklarung:
Zeile fur spatere Identifikation des Rechenlaufs

Pelletdurchmesser PLD (cm)
Hlllrohr (innen) HDI (cm)
Hlllrohr (auBen) HDA (cm)

Diese Angaben legen auch den Gasspalt zwischen
Pellet und Hdillrohr sowie die Wandstarke des Hull-
rohres fest. Wenn mdglich, sind die Werte unter
Betriebsbedingungen anzugeben.

Pitch PEFF (cm) Gitterteilung

Pitch > 0, quadratisches Gitter

Pitch < 0, hexagonales Gitter

Durch Angabe eines effektiven Pitchs, der vom
geometrischen Wert abweicht, kann der EinfluB von
Gitterstérungen, wie z.B. Steuerstabe, auf das lo-
kale Neutronenspektrum beschrieben werden (Ab-
schnitt 2.3.1).
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Kuhimittel Temperatur TMPK (°C)
Druck PRES (bar)
Blasengehalt VDEF (Volumenprozent)

Auch fur den Blasengehalt ist ein effektiver Wert
anzugeben, wenn der EinfluB wvon Inhomogenitaten
(z.B. Wasserkidsten in SWR) beschrieben werden soll
(Abschnitt 2.3.2). Bei einem Blasengehalt > 5 %
wird angenommen, daB es sich um einen Siedewasser-
reaktor (SWR) handelt und damit kein Bor im Kihl-
mittel (s. Panel 3) mdglich ist.

Ausgabesteuerung Mol, Grams, Curie, Power
Wahl der gewunschten ORIGEN-Resultate
ACOND, STATEM, HAMMER, POISON, THERES
Wahlmoglichkeit flr Ausgabe wvon Detailoutput ein-
zelner OREST-Module

Abbrandgeschichte BASIS
Angabe der zu bestrahlenden Masse an Gramm Schwer-
metall (empfohlener Wert: 1000000, siehe Abschnitt
2.3.4)
Nennleistung
Reaktornennleistung in MW/BASIS. |Ist der Eintrag
Null, wird in Panel 3 beji der Beschreibung der
Bestrahlungsgeschichte die Angabe in Absolutwer-
ten (MW/BASI5) wverlangt, sonst in Prozent der

Nennleistung.

ENTER bringt Panel 3

2.1.3 Panel 3

Schreibposition : Erklarung:

Tl 2 In der Klammer ist die gewlnschte Zeiteinheit
wahrend der B3estrahlung (SEC, MIN, HOR, DAY,
MON, Y/2, -Y-) anzugeben. Die folgenden Schreib-
positionen in der Zeile dienen zur Angabe der
Zeitsteps. Wenn vor der Zeiteinheit ein 'D' steht,
sind relative Zeiten anzugeben, sonst Absolut-

werte (Abschnitt 2.3.3).
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P Zur unmittelbar dariberstehenden Zeitangabe
gehérige Brennstoff-Leistung LW (MW/BASIS)
bzw. in Prozent wvon 'Nennleistung' (Abschnitt
2.3.4).

BOR Zur jeweiligen Zeitangabe gehoriger Borgehalt
in ppm vom Kiihimittel (nur DWR)

EINGABE BEENDET? JA: Bestrahlungsgeschichte vollstandig beschrie-
ben, weiter bei POSTIRRADIATION
NEIN: Mit ENTER Fortsetzungspanel 3 holen

POSTIRRIDIATION Angabe der gewiinschten Abklingzeiten, Syntax

analog Bestrahlungszeit

ENTER Panel 4 oder Folgepanel 3

2.1.4 Panel 4

Die Materialzusammensetzung im frischen Brennstoff wird in Panel 4
definiert. Bei einem neu generierten Abbrandproblem, das noch nicht
in UID.S.FORT definiert war, findet der OREST-Benutzer hier eine

Pauschal-Brennstoffzusammensetzung UO2 mit folgenden Eigenschaften:

- Schmierdichte U02 im Brennstoffpellet gleich 10.0 g/ccm,

- stochiometrische Moleklilzusammensetzung von UOZ aus 2 Sauer-

stoffatomen und einem Schwermetallatom,
- |sotopenvektor des Schwermetalls entsprechend Uran mit 3.2 WT%
Anreicherung U-235, Rest U-238.

Diese Daten werden vom Benutzer nach genaueren Brennstoff-Informa-
tionen beziiglich Dichte, Anreicherung, Schwermetallzusammensetzung
usw. abgewandelt. Tabelle 4 zeigt ein Beispiel einer MOX-Zusammen-
setzung. Die Bedeutung der Datenfelder in den Spalten "S", "C", "W'",

"N" und "D" ist im folgenden angefiihrt.
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Tab. 4:

Eingabebeispiel einer Brennstoffzusammensetzung (Mischoxid
mit Gadolinium-Vergiftung)

S5 C W N D
RHO MOX 10.15 == &
MOL MOX 1.0 = HEVIMET

- < 2.0 = 0
GEM HEVIMET 5,35 WIZ PLUTO

- = REST WIZ URAN-NAT
ATO URAN-NAT 0.72 WTZ U =235

= = REST WI'Z L -238

- = 0.0055 WI'Z U =234
ATO PLUTO 2.3 WTZ PU-2138

= = REST WI'Z PU-239

= = 26.81 WTZ PU=-240

= = 10.23 WTZ PU-241

= = 7.48 WTZ PU=242
RHO GD 0.00001 = =
END = = = A

Erlaubte Eingaben fiir S: RHO, MOL, GEM, ATO, KZD, END
Erlaubte Eingaben fiir N: WIZ, WT_

Spalte S: Eingabe von Materialspezifikationen mit folgenden Code-

RHO:

MOL:

GEM:

ATO:

KZD:

END:

Wortern aus maximal 3 Buchslaben:

Partialdichte im Brennstoff (g/ccm) fir den folgenden Mate-

rialnamen in der Spalte C

Molekllspezifikation des Materials in der 5palte C aus den
Materialien in der Spalte D

Gemischzusammensetzung des Materials in der Spalte C aus den

Materialien in der Spalte D

|sotopenvektor des Materials in der Spalte © aus den lIsotopen

in der Spalte D
Kernzahldichte des Materials in der Spalte C

Ende der Brennstoffbeschreibung
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Spalte C: Eingabe von Materialnamen aus maximal 8 Zeichen

Vom Benutzer kodnnen flir zusammengesetzte Materialien, wie Molekile,
Gemische und Elemente, beliebige Textnamen gewdhlt werden. Weiterhin
sind die HAMMER-Materialien nach Tabelle 8 und weitere Elemente und
Isotope nach Abschnitt 2.3.5 linksblindig unter Beachtung genauer
Schreibweise eingebbar.

Spalte W: Eingabe von Zahlenwerten in Floatingpoint-Darstellung

bei RHO: Dichte in g/ccm
bei MOL: stochiometrische Einheiten von Material in Spalte D

bei GEM: Gewichtsanteile, falls WT_ in Spalte N,
Gewichtsprozent, falls WT% in Spalte N oder
linksblndig "REST" angeben

bei ATO: analog wie GEM

bei KZD: Kernzahldichte in (1/cm - barn)

Spalte N: Eingabe von Code-Woértern

WT : Angaben in Gewichtsanteilen fiir GEM und ATO (Spalte C)

Letztes Zeichen ist eine Leertaste.

WT%: Angabe analog in Gewichtsprozent

Spalte D: Materialnamen analog Spalte C

® Prifen der eingegebenen Daten
Folgende Eingabefehler werden vom System entdeckt:

- Zahlenangaben in Spalte W miissen grioBer Null sein.

- Die MOL- und RHO-Spezifikationen in Spalte S dirfen nicht mit
einer Codierung in Spalte N gekoppelt sein.

- Die Codierungen in Spalte S oder Spalte N missen den erlaubten
Code-Wortern entsprechen.
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- Die Beschreibung muB mit END in Spalte S abgeschlossen sein.

- Alle Schwermetalle (Uran- und Plutoniumisotope) miissen unter einem
Materialnamen 'HEVIMET ' (letztes Zeichen = Leertaste) zusammen-

gefal3t sein.

® Abspeichern der angegebenen Daten

Nach der Brennstofftabelle verlangt das Datenfeld "SPEICHERN DER
EINGEGEBENEN DATEN?" wvom Benutzer die Entscheidung "JA" oder
"NEIN". Mit "NEIN" wird ihm zur Fortsetzung der Brennstofftabelle
ein Folge-Panel 4 eingespielt. Mit "JA" wird das gesamte Abbrandpro-
blem auf der Benutzerdatei UID.S5 FORT abgespeichert und zur Vorbe-
reitung des OREST-Laufs das Panel 5 am Bildschirm eingespielt.

2.1.5 Panel 5

In Panel 5 sind 8 Datenfelder wvorbereitet, um die JCL-Karten im Da-
tensatz UID.A.JCLDAT zu vervollstandigen.

Schreibposition: Erklarung:

ACCOUNT-NUMBER  Hier ist die giltige Rechennummer einzutragen,

unter der die OREST-Rechnungen laufen sollen.

UNIQUE Beim Rechenlauf werden eine Reihe wvon Daten-
satzen mit UID.UNIQUE gekennzeichnet.
Bei zwei gleichzeitig laufenden OREST-Rechnun-
gen unter gleichem UID sind deshalb unter-

schiedliche UNIQUE-Parameter angegeben.

TIME Standard 200 Sekunden; diese Zeilangabe reicht
etwa flr eine 7fache Programmschleife aus. Bei
komplizierten Rechnungen (viele Zeit- und Ab-
brandsteps) muB der Zeitparameter hochgesetzt

werden.

LINES Standard 30, ausreichend fir alle gangigen Pro-

bleme
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REGION Standard 2, ausreichend fir OREST-Version 1984

JOBNAME Zur Kennzeichnung der Jobs sind 5 Buchstaben zu-
lassig

QUTPUT Standard A, Outputklasse

ROUTE-PRINT Standard U1, Druckerausgang

2.1.6 Panel 6

Mit dem Eintrag "EDIT" auf Panel 6 kénnen die JCL-Karten im Daten-
satz UID.A.JCLDAT dberpriift und eventuell abgedndert werden. Nach
Betdtigen der ENTER-Taste wird das "PASSWORD" des OREST-Benutzers
abgefragt und der Rechenlauf gestartet. AnschlieBend wird wiederum
zu Panel 1 fir weitere Eingaben zurilickgekehrt.

2.2 Handhabung des OREST-Systems unter Verwendung des Moduls
ORESTLE

(In Vorbereitung fiir Version OREST-85)

2.3 Beschreibung der Eingabedaten des OREST-Systems

Die meisten Datenfelder enthalten selbsterklarende Hinweise Gber Di-
mension und Bedeutung, so daB sich eine detaillierte Beschreibung er-
librigt. Einige Eingabedaten haben jedoch starke neutronenphysikalische
Riickwirkungen auf das OREST-Abbrandmodell, so daB sie ndher beschrie-

ben werden miissen.

2.3.1 Brennelement-Geometriedaten

im Zellabbrandsystem OREST wird das Reaktorbrennelement durch ein aus-
gedehntes Stabgitter gleichartiger Brennstibe angendhert. Die einzelne
Stabzelle wird durch die vier Geometriedaten PLD, HDI, HDA und PEFF
beschrieben.
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® Pelletdurchmesser PLD (cm)

Die OREST-Version 1984 beschrankt sich auf Brennstofftabletten ohne
Zentralloch (Volltabletten). Eingetragen wird wvom Benutzer der aus
Literaturangaben bekannte Pelletdurchmesser. Ist ein deutliches Pel-
letschwellen im Laufe des Abbrands belegbar, so kann dies durch leicht
erhohte Durchmesserangaben pauschal fiir den gesamten Abbrandverlauf
berucksichtigt werden. Wichtig ist hier jedoch, die Brennstoffdichte

analog zu reduzieren.,

® Innerer Hullrehrdurchmesser HDI (cm)

Mit der Angabe des inneren HUllrohrdurchmessers (HDI) ist gleich-

zeitig der Heliumspalt (HS) definiert

HS = (HDI-PLD)/2 (cm)

Dieser Spalt HS hat aufgrund der relativ schlechten Waiarmeleitfa-
higkeit (Tab. 1) relevante Auswirkungen auf die Brennstofftemperatu-
ren. Um offensichtliche Eingabefehler zu unterbinden, warnt das S5y-

stem den Benutzer am Bildschirm, wenn
HS > 0.03 cm bzw. (HDI-PLD) > 0.06 cm

ist.

® AuBerer Hiillrohrdurchmesser HDA (cm)

Mit Angabe des &duBeren Hillrohrdurchmessers (HDA) ist gleichzeitig
die Wanddicke WD des Hullrohres festgelegt:

WD = (HDA-HDI)/2 (cm)

In der OREST-Version 1984 wird dieser Zone das Hillrohrmaterial Zir-
kalloy der Dichte 6.5 g/ccm fest zugeordnet. Diese Zuordnung ist im
Datensatz UID.A.GENQUT starr vorgegeben, der alle notwendigen [nput-
Daten fiir den OREST-Lauf einschlieBt. Dieser Datensatz enthalt in
den Steuerdaten flir das Modul HAMMER die Festlegung von Zone 2 und
Zone 3 auf Zirkalloy (ID = 202). Bei Abbrandrechnungen fir Brennele-
mente mit Stahlhillrohren sind unmittelbar vor dem SUBMIT folgende

Arbeiten durchzufuhren:
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Im Datensatz UID.UNIQUE.GENOUT ist in der

11. und 13. Zeile nach "HAMMER": 202 in 201 (HAMMER-Codierung),
13. Zeile nach "HAMMER": 6.5 in 7.7 (Stahldichte g/ccm)

zu andern. Nach Abspeichern von GENOUT (PF3-Taste) kann nun der
OREST-Lauf gestartet werden.

In der Version OREST-85 (in Vorbereitung) kénnen weitere Hiillrohr-
materialien angewahlt werden.

@® Effektive Gitterteilung PEFF (cm)

In OREST lassen sich quadratische und hexagonale Gitterteilungen der
Brennstabe (Pitch) beschreiben:

- Pitch fiir quadratische Brennstoffzellen durch Angabe einer positi-
ven Zahl,

= Pitch flr hexagonale Brennstoffzellen durch Angabe einer negati-
ven Zahl.

Die Zahlenangabe fur Pitch wird in der HAMMER-Spektralberechnung zum
AuBenradius der Wigner-Zelle umgerechnet. Diese stellt eine Approxi-
mation eines ausgedehnten Brennstoffgitters dar. Storungen des Git-
ters, beispielsweise in einem DWR-Element durch wassergefiillte und
deshalb neutronenmoderierende Steuerstabflihrungsrohre, werden in
OREST durch einen '"effektiven Pitch" beschrieben, der im allgemei-
nen von der physikalischen Gitterteilung des Brennelements abweicht.

Die Ermittlung von PEFF ist dann in der OREST-Version 1984 extern
vorzunehmen. Grundlage derartiger Berechnungen (im allgemeinen 2di-
mensionale Spektral-Rechnungen) muB es sein, das Neutronenspektrum
im realen Brennelement auf die Wigner-Zelle abzubilden. Damit wird
es moglich, OREST-Abbrandrechnungen auch fiir Bereiche lokal stark
gestérter Neutronenflisse, wie am Core-Rand, in MOX-Randstdben usw.
durchzufihren.

Niherungsweise kann bei einfachen Brennelementabbrandrechnungen (DWR)

der Wert von PEFF durch geometrische Betrachtung der zusitzlichen
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Moderationsanteile erhalten werden, die durch die wassergeflllten
Steuerstab-Flhrungsrahre eingebracht werden. Beim SWR-Brennelement
sind aufgrund des heterogenen Aufbaus aus Brennstabzellen, umgeben
von Brennelementkdsten mit Wasserspalt, genauere Untersuchungen not-

wendig.

In den Tabellen 5 und 6 sind beispielhafte GRS-Ergebnisse von PEFF
fiir DWR- und SWR-Brennelemente angeflihrt, gerechnet mit dem Monte-
Carlo-Code KENO-IV /PET 75/.

Tab. 5:

Effektive Gitterteilung PEFF (cm) in DWR-Brennelementen am Beispiel
BE 14x14-16 des Druckwasserreaktors Obrigheim

Brennelement: 14« 14 -16
Gitterteilung nach Datenblatt 1.430 (cm)
PEFF (UOZ, 3 7 U-235) 1.475 (em)
PEFF (MOX in MOX-Umgebung) 1.484 (cm)
PEFF (MOX in UQ,-Umgebung) 1.502 (cm)

Diesen GRS-Rechenergebnissen liegen folgende BE-Eingangs—
daten zugrunde:

PLD (Pelletdurchmesser) 0.925 (cm)
HDI (Hillrohr-Innendurchmesser) 0.930 (cm)
HDA (Hiillrohr-AuBendurchmesser) 1.071 (em)
Anzahl Brennstidbe 180

Anzahl Filhrungsrohre (Stahlmantel, wassergefiillt) 16

D1 (Fiihrungsrohr — Innendurchmesser) 1.278 (cm)
SDA (Fiihrungsrohr - Auflendurchmesser) 1.372 (cm)
Wasserspalt zwischen den Brennelementen 0.0 (cm)

Alle PEFF-Daten wurden bei iiblichen DWR-Bedingungen, 150 bar, 300 °C und
500 ppm Bor, bestimmt. Alle Angaben ohne Gewdhr.
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Tab. 6:

Effektive Gitterteilung PEFF (cm) in SWR-Brennelementen am Beispiel
BE 6 x 6 und 7 x 7 bei 0 § Dampfblasengehalt

Brennelement: 6 x 6 7T %7

Gitterteilung nach Datenblatt 1.781 (cm) 1.875 (cm)
PEFF (U0,, ca. 2.5 7 U=235) 2.004 (cm) 2,047 (cm)
PEFF (MOX in MOX-Umgebung) 2,070 (cm) 2.124 (em)
PEFF (MOX in IJOZ-Umgebung) 2,096 (cm) 2.152 (cm)

Die effektiven Gitterteilungen wurden bei
0 7 Dampfblasengehalt (VDEF) gerechnet, da
in OREST die VDEF-Angabe separat mdglich
ist. Den GRS-Rechnungen sind folgende Ein-
gangsdaten unterstellr:

PLD (Pelletdurchmesser) 1.230 (cm) 1.230 (cm)
HDI (Hiillrohr innen) 1.267 (cm) 1.267 (cm)
HDA (Hiillrohr auBen) 1.429 (em) 1.429 (em)
Anzahl BE-Stibe 36 49

Innenmafl BE-Kasten 11.350 (cm) 13.400 (cm)
AuBenmaf BE-Kasten 11.660 (cm) 13.820 (cm)
Wasserspalt im Mittel 0.310 (cm) 0.420 (cm)

Alle PEFF-Daten wurden bei iiblichen SWR-Bedingungen, 70 bar und 270 °C im
Kilhlmittel, bestimmt. Alle Angaben ohne Gewidhr.

2.3.2 Kihlmitteldaten, Druck, Temperatur und Dampfblasengehalt

Der Kuihlmitteldruck PRES wird vom Benutzer in der Einheit "bar" an-
gegeben und wahrend des OREST-Laufs konstant gehalten. Letzteres gilt
auch fir die Kihimitteltemperaturen TMPK, die in °C anzugeben sind.
Die Eingabewerte diirfen den in /SCH 63/ beschriebenen Giiltigkeits-
bereich nicht verlassen.

In OREST ist es moglich, bei bekanntem Axialverlauf der Brennstoff-
leistung das zu untersuchende DWR-Brennelement in geeignete Axialab-
schnitte zu unterteilen. Jedem Axialabschnitt 138t sich eine zugeho-
rige Axial-Kiihimitteltemperatur zuordnen, die entweder bereits bekannt
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ist oder durch Interpolation zwischen Eintritts- und Austrittstempera-

tur bestimmt wird.

Analoge Axialabbrandrechnungen werden beim SWR bei konstantem Druck
und konstanter Temperatur in OREST durch Axial-Variation des Dampf-
blasengehalts VDEF durchgefiihrt. Beim Siedewasserreaktor ist jedoch
zu beachten, dall bei hoherem Dampfblasengehalt im Brennelementkasten
der Wasserspalt stark zur Neutronenmoderation in der gesamten Makro-
zelle beitragt. Dieser Moderationseffekt muB also (iber einen "effek-

tiven Dampfblasengehalt" VDEF beschrieben werden.

Zur Bestimmung wvon VDEF, vom OREST-Benutzer in der Version wvon 1984
extern wvarzunehmen, missen analog PEFF die Neutronenflisse in der
SWR-Makrozelle bei wvariablem Dampfanteil im Brennelementkasten be-

rechnet und auf die Stabzelle Ubertragen werden.

In sehr grober Naherung fur das in Tabelle 6 spezifizierte SWR-Brenn-
element ¥x7 1aBt sich VDEF in der OREST-Zelle dem aktuellen Dampf-

blasengehalt VD im Brennelementkasten zuordnen nach
VDEF ~ 0.63 * VD (UOE-Brennsl‘.off)

so daBl die iiblichen Betreiberangaben von etwa 40 $ Dampfblasenanteil
eine OREST-Eingabe wvon rund 25 % erfordern. Der genaue Zahlenwert
hangt jedoch stark wvom expliziten Brennelementaufbau, wvon der Dicke

des Wasserspalts und vom gewahlten Brennstoff MOX oder UC}2 ab.

2.3.3 Bestrahlungsgeschichte

Die wvom Benutzer gewihlten Zeiteinheiten sind an die in Tabelle 7

aufgefihrten internen Umrechnungsfaktoren gebunden.
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Tab. 7:

Zeiteinheiten und interne Umrechnungsfaktoren

Interner Umrechnungsfaktor
Zeiteinheit Bedeutung

in Sekunden in Tagen
(D) SEK Sekunde 1
(D)MIN Minute 60
(D)HOR Stunde 3 600
(D) DAY Tag 86 400 1
(D)MON Monat 2 628 000 30.42
(D)Y/2 Halbjahr 15 768 000 182.50
(D)-Y- Jahr 31 536 000 365.00

2.3.4 "BASIS"-Angabe

Alle ORIGEN-Resultate (Nuklidinventare) sind Konzentrationsangaben,
bezogen auf den Wert 'BASIS' in Gramm. Gleichzeitig sind alle Lei-
stungsangaben auf Megawatt pro 'BASIS' definiert. Der Zahlenwert
wird vom OREST-Benutzer festgelegt in Gramm "HEVIMET". Ubliche Zah-
lenangaben sind beispielsweise "1000000." gleich einer Tonne Schwer-
metall. Werden aktuelle Brennelementgewichte in Gramm Schwermetall
eingetragen, missen Leistungsangaben nach Literaturstellen (lblicher-
weise Megawatt/tSM) Uberprift und vor der OREST-Eingabe gegebenen-
falls auf 'BASIS' umgerechnet werden.

Der mégliche Zahlenumfang flir 'BASIS' reicht in OREST wvon 1 bis
"10000000." Gramm. Eventuelle Stellen hinter dem Punkt kénnen nicht
beachtet werden.

2.3.5 Eingabe des Brennstoffgemisches
In den Panels fiir die Brennstoffzusammensetzung lassen sich die Mate-

rialgemische in direkt lesbarer Form eingeben. Es lassen sich Mole-

kiile, Isotopenvektoren, Gemischzusammensetzungen, Dichten und kompli-
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zierte Verknipfungen (iber Hilfsmaterialien angeben, die im Endeffekt
bis auf Elemente (bis Quecksilber) oder |sotope (Aktiniden) aufge-
schliisselt sein missen.

Tab. 8:

In OREST im Brennstoffgemisch eingebbare Elemente bzw. |sotope, die
von HAMMER (Spektralrechnung) und ORIGEN (OREST-Version 1984) gleich-
zeitig berilcksichtigt werden

Identifikationsnummer
Name (intern generiert)

(linksbindige Schreibweise OREST/ACOND)

HAMMER ORIGEN
B (Bor) 5000. 50000
0 (Sauerstoff) 8000, *) 80000
FE (Eisen) 26000. 260000
NI (Nickel) 28000. 280000
cD (Cadmium) 48000. 480000
GD (Gadolinium) 64000, 640000
TH=232 90232. 902320
PA-231 91231, 912310
U =233 92233, 922330
U =234 92234, 922340
U =235 92235, %) 922350
U =236 92236, *) 922360
U -238 92238, *) 922380
NP-237 932137. *) 932370
PU-238 94238, *) 942380
PU-239 942139, *) 942390
PU-240 94240, *) 942400
PU-241 94241, %) 942410
PU-242 94242, *) 942420
AM=-241 95241, *) 952410
AM=242M 195242, 952421
AM=243 95243, %) 952430
CM=242 96242, 962420
CM=-244 96244, 962440
CM=-245 96245. 962450
CM-246 96246. 962460

*) wird automatisch in HAMMER riickgefiihrt

in Tabelle 8 sind die in der OREST-Version 1984 verfugbaren Elemente
bzw. Isotope angegeben, die gleichzeitig von HAMMER und ORIGEN er-
faBt werden kénnen. Aus rechentechnischen Grinden diirfen von diesen
HAMMER-Materialien nur maximal 14 Elemente bzw. Isotope angewdhit
werden. Auf deren genaue Schreibweise ist bei der Eingabe zu achten;
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sie ist flr die OREST-Eingabe folgendermaBen festgelegt:

- linksbilndig,

- zwei Positionen fiir die Elementbezeichnung (AL flr Aluminium, FE

flir Eisen, U_ fir Uran usw.),
- bei Isotopen folgt ein Gedankenstrich und die Anzahl der Nukleonen,

- restliche Positionen mit Leertaste fillen.

Nach gleicher Syntax koénnen noch weitere, iiber die Tabelle 8 hinaus-
gehende Materialien eingegeben werden, die jedoch nur von ORIGEN er-
faBt werden:

- alle leichten Elemente mit natlurlichem Vorkommen bis maximal HG

(Quecksilber). Die Isotopen-Aufteilung wird von ORIGEN nach 'na-
tural abundance'-Werten intern im Rahmen der Bibliothek ‘'light

elements' vorgenommen;

- weitere |sotope im Rahmen der Bibliothek 'actinides and daughters':
B1-209, RN-222, RA-206; TH-230, TH-234, U_-232, U_-237, PU-236,
PU-244, CM-243, CM-247, CM-248, CF-249, CF-250, CF-251.

Ein ausflihrliches Eingabebeispiel einer MOX-Brennstoff-Zusammenset-
zung mit einer Reihe von (willklrlichen) Verunreinigungen ist Anhang 2

2u entnehmen.

Die interne Ruckflihrung in HAMMER muB jedoch auf eine wesentlich ge-
ringere Zahl wvon Materialien begrenzt bleiben. Diese sind in der Ta-
belle 8 mit "*" bezeichnet. Zusatzlich werden 'long lived fission pro-
ducts' und XE-135 rickgefiihrt. Diese HAMMER-Materialien und alle
weiteren Spaltprodukte sind jedoch nicht eingebbar. Die OREST-Auswahl
(Version 1984) ist auf die gidngigen Anreicherungen mit U-235 in UOE
und Plutonium in MOX ausgelegt.
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3. DATENTRANSFER UND PROGRAMMABLAUF OREST

Das OREST-Programmsystem besteht aus selbstandig ablaufenden Modulen
(Bild 2 oben) unterschiedlicher Rechenfunktionen (Bild 2 unten), de-
ren Input- und Qutputdaten verkoppelt sind (feine Linien). Die dicken

Linien entsprechen dem Programmablauf.

Die Eingabedaten des Systembenutzers gehen primdr in die Brennstoff-
berechnung, in die Temperaturberechnung, in die FluBberechnung und in
die Abbrandberechnung ein. Nach diesem primaren Datentransfer in das
System wird ein sekundarer Datentransfer gestartet. Die Brennstoff-
berechnung Ubergibt bendtigte Daten in die FluBberechnung und in die
Abbrandberechnung. Der folgende dritte Datenstrom fihrt von der FluB-
berechnung uber die Abbrandbibliothek in die Abbrandberechnung und in
die Brennstoffanalyse. Die nun ermdglichte Abbrandberechnung Ubergibt
als vierten Datentransfer die Rechenergebnisse an die Absaorption-
und 5Spaltanalyse mit Rick|lauf der Daten an die Brennstoffberechnung.
Damit ist die Programmschleife geschlossen. Die OREST-Rechenergebnis-
se aller Module liegen auf einem Datensatz bereit und konnen von wei-
teren Modulen flr weitergehende Rechnungen verarbeitet werden. [n
OREST selbst werden sie von 'INTER' fir den Computerausdruck aufbe-

reitet.

Das Steuersystem OREST, mit dem der Benutzer am Bildschirm interaktiv
arbeitet, stellt flir den Programmablauf zwei Hauptdatensdtze - UID.A.
JCLDAT und UID.A.GENOUT - auf. Dabei enthalt UID.A.JCLDAT dje JOB-

CONTROL-Karten, die in drei Bereiche unterteilt werden Kkénnen:

% Ein "Vorspann" léscht (vorsorglich) und allokiert anschlieBend die
notwendigen Datensatze fiir Transfer und Speicherung der Input/Out-
put-Informationen. AnschlieBend sind die JCL-Karten zur Berech-

nung des frischen Brennstoffs bereitgestellt.

=~ Es folgen die JCL-Karten zur Programmschleife (Temperatur-, FluB-,

Querschnitts-Abbrandrechnung und Materialrickfihrung).

- Ein abschlieBender Kartensatz ermdglicht den Ruckgriff auf die
Rechenergebnisse aller OREST-Programmodule zur Ausgabe auf den

Drucker.
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Es wird darauf hingewiesen, daB die beiden Hauptdatensatze, im folgen-
den kurz JCLDAT und GENOUT genannt, auch unter Umgehung des Steu-
erprogramms OREST wvom Benutzer generiert werden kiénnen. Damit lassen
sich, mit Verzicht auf den Komfort der Panel-Eingabemdglichkeit, Ab-
brandrechnungen unabhidngig von der speziellen Auslegung der GRS-Re-

chenanlage durchfihren (Abschnitt 2.2 in Vorbereitung).

Abschnitt 3.1 gibt eine Ubersicht lber die im Steuerprogramm OEP wvon
OREST ablaufenden Rechenvorginge, die schlieBlich die beiden Haupt-
datensdtze JCLDAT und GENOUT erzeugen.

Abschnitt 3.2 gibt eine Kurzbeschreibung von der im JCLDAT aufgerufe-
nen Programmodule und INPUT/OUTPUT-Ansteuerung der verwendeten
Datensatze wieder.

Im Abschnitt 3.3 werden der formale Aufbau und die Funktion der

OREST-Datensatze einschlieBlich JCLDAT und GENOUT aufgezeigt.

3.1 OREST-Eingabe-Programmsystem OEP

Zur Erstellung der Hauptdatensdtze JCLDAT und GENOUT wurde das Ein-
gabe-Programmsystem OEP geschaffen, mit dem der Benutzer bei der
Eingabe des Abbrandproblems am Bildschirm interaktiv arbeitet. Auf-
gabe von OEP ist es,

- eine benutzerfreundliche Eingabe zu ermoglichen,

- eine weitgehende Priifung der Eingabedaten auf syntaktische und

semantische Richtigkeit durchzufiinren,

- die JCL-Karten zum Start von OREST zu erstellen.

Mit Hilfe des OREST-Eingabe-Programmsystems OEP konnen entweder

nacheinander oder unabhiangig voneinander vier Aufgaben erflllt werden:

- (ber meniitechnisch gesteuerte Bildschirmeingabe wird entweder ein
neues Eingabe-Member erzeugt und in die UID.S.FORT des Anwenders
geschrieben oder ein dort schon vorhandenes Member, im folgenden

mit dem willkirlichen Namen 'TEST' angesprochen, maodifiziert.
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Die Eingabe wvon Zahlenwerten kann in jedem erlaubten Format der
Programmsprache PL1 erfolgen. Treten Eingabefehler auf, die durch
umfangreiche Prifroutinen erkannt werden, so werden am Bildschirm
entsprechende Hinweise ausgegeben, und der Anwender wird zur Kor-
rektur aufgefordert. Wird die HELP-Taste nach einem Eingabefehler
betatigt, so wird am oberen Bildschirmrand eine einzeilige Be-
schreibung des Fehlers ausgegeben. Ein erneutes Betdtigen der
HELP-Taste liefert ebenso wie ein einmaliges Betdtigen ohne wvor-
hergehende Fehlermeldung eine ausfihrliche Beschreibung der erlaub-
ten Eingaben. Durch Betatigen der PF3-Taste wird das vorhergehen-
de Panel angezeigt und kann erneut modifiziert werden.

- Es wird ein Programm gestartet, das die in 'TEST' gespeicherten
Daten aufbereitet und in dem Datensatz GENOUT ablegt.

- Mit Hilfe der in GENOUT gespeicherten Daten werden die JCL-Karten
in JCLDAT zum Start eines OREST-Laufs erzeugt. Die zum Aufbau
der Job- und Jobparm-Karte notwendigen Informationen werden uber
den Bildschirm angefordert.

- Die in JCLDAT erzeugten JCL-Karten kénnen vom Anwender modifi-
ziert und OREST damit separat geslartet werden.

Das OEP ist in das SPF-System integriert und wird unter 'SPF U' auf-
gerufen.

Nach Eingabe von 'OREST' unter 'SPF U' wird GENOC gestartet, das die
notwendigen Dateiallokierungen wvornimmt und den Aufruf der verschie-
denen Programme steuert. Als erstes wird von GENOC ein Panel ausge-
geben, lber das der Anwender mitteilen muBl, welche Aufgaben das OEP
erflillen soll. Je nach Eingabe werden dann die Programme GENORIP,
GENOCOP und GENJCL aufgerufen, und die im JCLDAT gespeicherte JCL
wird nach méglichen Modifikationen des Anwenders gestartet. Die vier
im folgenden beschriebenen Programme sind in PL1 geschrieben. Die
Programme GENORIP, GENOCOP, GENJCL und GENORIO verwenden die im
Member |ODAT abgelegten Eingabedaten, die iber eine INCLUDE-Anwei-
sung in die drei Programme eingefiigt werden.
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® GENORIP

Alle Manipulationen an den Daten wvon 'TEST' werden wvon GENORIP aus-
geflhrt. GENORIP wird von GENOC aufgerufen und mit einem Parameter
versorgl. Ist das erste Zeichen des Parameterstrings ein "C", so
ist ein neues Member 'TEST' aufzubauen, ist das erste Zeichen ein
"M", so ist ein bereits vorhandenes Member mit Namen 'TEST' zu mo-

difizieren.

Von GENORIP werden nacheinander die Panels GENOPA1, GENOPAZ2 und
GENOPA3 am Bildschirm gezeigt und die eingegebenen Daten geprift.
Je nach Datenmenge kénnen GENOPAZ und GENOPA3 mehrfach am Bild-
schirm gezeigt und vom Anwender geflllt werden. Ist bereits 'TEST!'
vorhanden, so werden vor dem Panel-Aufruf Uber das Unterprogramm

GENORIO die zum entsprechenden Panel gehdrenden Daten eingelesen.

In den ersten zwei Panels GENOPA1 und GENOPAZ2 werden Angaben zur
Geometrie, zum Kihlmittel, zur Abbrandberechnung sowie zur Ausgabe-
steuerung angefordert. Bei der Engabe der Daten wird geprift, ob

die eingegebenen Werte den folgenden Bedingungen genligen:

0.3 £ Pelletdurchmesser PLD = 2

Hullrohr innen HDI > PLD und £ 9999

Hullrohr auBen HDA > HDI und = 9999

Absolutwert der Gitterweite PEFF > HDA und < 9999
0 < Temperatur TMPK = 500.

0 < Druck PRES = 200.

0 < Blasengehalt VDEF £ 100.

0 < BASIS £ 10000000.

Lo e = R & S I

9. Bej der Angabe zur Ausgabesteuerung sind nur leere Eingaben, 0

oder 1 zuldssig.

10. Fir die Bezeichnung der Zeiteinheit sind folgende Angaben zulds-
sig: SEC, MIN, HOR, DAY, MON, Y/2, -Y-.
Vor allen Einheitenbezeichnungen darf ein 'D' stehen (Relativ-

zeiten).
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11.  Alle kumulierten Zeitangaben (bei Zeiteinheiten ohne 'D') miissen
streng monoton steigend und innerhalb eines Panels llckenlos er-
folgen.

Es gilt: 0 £ T < 9999 (Bestrahlungs- und Nachbestrahlungsstep).

12.  Zu jeder Leistungsangabe muB eine Zeitangabe existieren.

13. Es gilt: 0 € P(T) £ 999 (Leistung in MW pro BASIS)

14. Ist der Blasengehalt VDEF > 5 %, so sind fiir den Borgehalt BOR(T)
keine Angaben erlaubt, ansonsten gilt:

15. 0 £ BOR(T) £ 9999 (Borgehalt ppm).

16. Fir die Einheitenbezeichnung zur Nachbestrahlungsperiode gelten
die unter 10. und 11. beschriebenen Bedingungen.

Das Panel GENOPA2 (zur Leistungsgeschichte) kann bis 100mal wieder-
holt aufgerufen werden.

Das dritte Panel GENOPA3 enthalt eine Tabelle mit Angaben zur Brenn-
stoffzusammensetzung. Durch wiederholten Aufruf dieses Panels (maxi-
mal zehnmal) konnen bis zu 90 Zeilen eingegeben werden. Die Eingabe
der Daten zur Brennstoffzusammensetzung wird beendet, wenn in Spal-
te S der String 'END' eingegeben und die Abfrage nach dem Speichern
der eingegebenen Werte mit 'JA' beantwortet wird. Folgende Bedingun-

gen mussen erfullt sein:

17. FlUr Spalte S sind auBer der leeren Eingabe folgende Werte erlaubt:
RHO, MOL, GEM, ATO, KZD, END.

18. FiUr Spalte N sind auBer der leeren Eingabe folgende Werte erlaubt:
WT_, WT%.

19, |Ist Spalte S weder leer noch 'END', so muB Spalte C beschrieben
werden.

20. Spalte W muB entweder eine Zahl = 0 oder den String 'REST' ent-
halten.

21. Hat Spalte S oder das letzte nichtieere vorhergehende S einen der
Werte MOL, GEM oder ATO, so darf D nicht leer sein.

22. Es muB unter den Spalten C oder D mindestens einmal der String
'HEVIMET' eingegeben werden.

Ist die Eingabe beendet, so werden iiber das Unterprogramm GENORIO
alle eingegebenen Werte zundchst in dem tempordren Datensatz UID.
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INPUT.DESIGN geschrieben, der spater von GENOCOP als 'TEST' in die
UID.S5.FORT kopiert wird.

® GENOGCOP

Aus einem manuell oder (ber das Programm GENORIP aufgebauten Member
'TEST' wird der Datensatz GENOUT erstellt. Das Programm GENOCOP
wird von GENOC aufgerufen.

Uber das Unterprogramm GENORIO werden die Daten aus 'TEST' zunichst
eingelesen. Das interne Unterprogramm POINTS ersetzt " " am Ende der
Daten durch Blanks.

GENOCOP generiert aus dem String fur die Beslrahlungsgeschichte
(Zeiten, Leistung, Borvergiftung) die diskreten Abbrandsteps.

1. Folgen in der Bestrahlungsgeschichte mehrere Zeitpunkte ohne
Leistungsangabe aufeinander, so wird nur der letzte Zeitpunkt
flir GENOUT dUlbertragen.

2. Im Feld TKUM sind alle Zeiten in Tagen angegeben. Um eine Uber-
sichtliche Ausgabe 2zu erhalten, wird die Zeiteinheit zum ersten
(kleinsten) Zeitpunkt so gewidhlt, daB der umgerechnete Zeitwert
den kleinstmoglichen Betrag groBer als 1 enthalt. Diese Einheit
wird flr alle folgenden Zeitpunkte so lange beibehalten, bis der
Betrag der Zeitwerte gréBer als 999 wird. Danach wird die ndchst-

groflere Einheit gewadhlt.

Die Zeitpunkte sowie die zugehorigen Leistungs- und Bordaten werden
pro Abbrandschleife blockweise in die Ausgabedatei GENOUT kopiert.
Fir den Beginn eines neuen Abbrand-Blocks entscheiden folgende Kri-

terien:

Der aktuelle Block enthalt 10 Zeitpunkte.
Die Bezeichnung der Zeiteinheit dndert sich.
Bei einem Blasengehalt von 5 % oder weniger sind die innerhalb
eines Blocks akkumulierten Schwankungen der Borvergiftung (ppm)
groBer als 200.

6. Ein Abbrandgrenzwert ist erreicht (siehe Abschnitt 1.70).
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Wird ein Block Ubertragen, so wird der flr den Block durchschnittliche
Borgehalt ermittelt und Ubertragen. Sind alle Blocke Ubertragen, so
werden HAMMER-ORIGEN-Eingabematrizen (ibertragen und anschlieBend
die ACOND-Daten der Brennstoffzusammensetzung nach GENOUT geschrie-
ben.

® GENJCL

GENJCL wird von GENOC gestartet und dient zum Aufbau der JCL-Karten
zum Start der OREST-Programme. Dem Programm wird von GENOC ein Pa-
rameter ibergeben, der in den Stellen 1 bis 3 die Kennung UID des
Anwenders enthédlt. JCL wird, abhangig von der Zahl der Abbrandblék-
ke in GENOUT, erzeugt und in der Datei JCLDAT abgelegt.

Es wird am Bildschirm ein Panel GENOPA4 generiert, um einige zum
Ausflullen der Job- und Jobparm-Karte notwendigen Informationen vom
Benutzer anzufordern. Es sind dies:

ACCOUNT=Nummer
UNIQUE-Parameter
TIME-Parameter
LINES-Parameter
REGION-Parameter
JOB-Name

ROUTE PRINT-Angabe

-~ O U AW N =

Der UNIQUE-Parameter wird vom Programm zur Kennzeichnung von OREST-
Datensatzen direkt Ubernommen. Wird kein LINES-Parameter angegeben,
so wird dieser vom Programm errechnet und am Ende des Programms in
die Jobparm-Karte Uibertragen. Fir die Ermittlung der Zeilenanzahl
gilt folgendes:

8. Filr Systemausgaben und fiir das Programm ACOND werden 1000 Zei-
len bendtigt.

9. ORIGEN produziert pro Durchlauf 5000 * (Summe der eingegebenen
Output-Indizes) Zeilen.
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10. Die Anzahl der Zeilen pro Durchlauf der anderen ibrigen Module
ist 500 (STATEM), 3000 (HAMMER), 5000 (POISON) und 800 (THE-
RES).

Abhdngig wvon den Angaben 2zur Ausgabesteuerung werden Felder mit
der entsprechenden JCL modifiziert. Die Benutzeridentifikation UID
wird in die JCL-Felder eingetragen. Die Anzahl und Reihenfolge der
einzelnen Programmaufrufe wird durch die Anzahl der Abbrand-Blocke
in GENOUT bestimmt.

® GENORIO

GENORIO ist ein Unterprogramm, das von GENORIP und GENOCOP aufge-
rufen wird und das den Transport der Daten von und zum Eingabemem-
ber 'TEST' ausfihrt. Es ist mit zwei Parametern versehen. Der zwei-
te Parameter wird von GENORIO selbst mit einem Fehlervermerk belegt,
falls wahrend des Programmlaufs Fehler auftreten. Der erste Parameter

wird vom Hauptprogramm belegt und darf folgende Werte annehmen:

1. WRIT Es sollen alle Daten aus dem Member IOBAT in TEST
Ubertragen werden.

2. REA] Es sollen die zum ersten Panel gehirenden Daten
gelesen werden.

3. REAZ Es sollen die zum zweiten Panel gehorenden Daten
gelesen werden,

4. REA3 Es sollen die zum dritten Panel gehérenden Daten
gelesen werden.

5. REA4 Es sollen alle Daten gelesen werden.

Die leeren Daten des zweiten und dritten Panels werden nach dem Ein-
lesen mit " " besetzt. Die von OEP verwendeten Programme und Panels

sind in Tabelle 9 aufgeflihrt.
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Tab. 9:

Liste der Programme und Panels von OEP

Name in Datensatz Bedeutung

GENORIP
GENOCOP
GENJCL A303.0REST.FORT PL1-Programm (Source)
GENORIO
T0DAT

GENIV

GENOPA1
GENOPA2 SYS1.APPL.ISRPLLE | Panel
GENOPA3
GENOPA4

GENORHO
GENORH1
GENORH2 SYS1.APPL.ISRPLLB | Help-Panel
GENORH3
GENORH4

GENDOO SYS1.APPL.ISRMLLB | Fehlermeldungen

GENORIP
GENOCOP SYS1.APPL.ISRLLIB | gebundenes Programm
GENJCL

GENOC SYS1.APPL.ISRCLIB | Clist-Programm

3.2 OREST und die Programmodule

Die OREST-Benutzereingabe wird vom OREST-Eingabeprogramm OEP ge-
pruft und in den Datensatz GENOUT eingeschrieben. Der Datensatz
stellt eine Sammlung maskierter Inputdatensdtze flr die Programme
ACOND, STATEM, HAMMER, ORIGEN und POISON dar. Die Module sind
in Tabelle 10 festgehalten. Spalte 1 gibt den Modulnamen wieder. In
Spalte 2 sind die wvom Modul aufgerufenen Datensdtze aufgefiihrt. Da-
bei ist bei den mit "*' versehenen Datensdtzen die Kennzeichnung mit
UID.UNIQUE zu ergidnzen., Spalte 3 gibt die verwendete Nummer des In-
putkanals, Spalte 4 die Nummer des Ausgabekanals wieder. Die Programm-
steps 'DELETE' und 'ALLOC' lI6schen wvorsorglich und allokieren neu
eine Reihe wvon Datensatzen vor dem eigentlichen Programmablauf. Sie
werden nicht weiter beschrieben.
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OREST-Madule

Module mit Patensacz LSl R
Taput Output
1 1 3 &
—
DELETE * . OREST.OUTPLT
{IEFSRTL) * . SCRATCH
& . MATRIX?
4 . MATRIXZ
¢ . MEMBER
s . TEMP
* , ORIOUT
ALLOC * . MEMBER
(TEFBR14) A, SCRATCH
~ ., MATRLXY
* o MATRIXZ
* . TEMP
* ., RRIUUT
* . OREST.OUTPUT
GOACOND * , OREST.OUTRUT b
* ., GENOUT 10
% , MEMBER 20
ACOND ® , OREST.OUTPUT &
® . MEMBER 3
% SCRATCH 1
ACHMED s . GENaUT 12
® . MATRIX! 14
% . OREST.OUTRLT L]
# . SCRATCH 1
STATEM %, OREST.OQUTFUT [
® o, MATHIX? 12
* . MATRIXZ2 14
HAMFRED % . MEMBER 20
* . MATRIX2 t
HAMMER (PRINTER auf Wunsch) &
AJOI.OREST . HAMT 9
AJOI.OREST.HAMZ 10
# . MEMBIR 5
& ., SCRATCH 11
THERES * ., OREST.OUTMLT ]
* . SCRATCH 10
* . MATRIXZ 12
* . MATRIX?Y 14
GRAUSIC * . MATRIXZ Ta
* . MATRIX? L
* . MEMBER 20
ORIGEN * , DREST.OUTPUT (letzrer Scep) [}
A0, OREST  FORT (LIB1) 15
AJDY.OREST, FORT (L1B2) 15
AJD3.OREST,.FORT (LIB3) 15
AJ03,0REST  FORT (LIB4) 15
AJ03.OREST.FORT (LIB3) 15
AJ03,OREST.FORT (LIB6) 15
* ., ORIOUT (nur im letzten Step) 18
& ., MEMBER 5
% . SCRATCE 40 &0
POLSON * . OREST.OUTPUT -]
* . SCRATCH 8 8
AJ0Y,OREST ,FURT (POISLBO) 9
4 . MATRIX2 12
® . MATRIX! 1
", TEMP 1% 13
[NTER (SYSIN DO #) 5
& . OREST.OUTPUT 10
PRINTER ]

#® , Bei diesen Datensidtzen ist die Spezifizierung zu vervollstdndigen durch
UID.ONIQULE oder ULD.A, bei CENOUT.
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® Programmodul GOACOND

GOACOND liest GENOUT wund erstellt einen ACOND-Eingabedatensatz MEM-
BER. Die MEMBER-Eingabedaten werden fir INTER auf OREST.OQUTPUT
bereitgestellt.

® Programmodul ACOND

ACOND berechnet die Kernzahldichten (HAMMER), die "gram-atoms/basis"
fir ORIGEN und die Schwermetalldichte fiir POISON und schreibt sie auf
einen tempordren Datensatz SCRATCH. Gleichzeitig werden die Rechener-
gebnisse zum spateren Ausdruck (INTER) auf OREST.OUTPUT ausgegeben.

® Programmodul ACHMED

ACHMED liest die ACOND-Rechenergebnisse von SCRATCH und Ubergibt
an MATRIX1 die Kernzahldichten wund ID-Nummern. Gleichzeitig liest
ACHMED GENOUT und (bergibt die Geometriedaten flr die Pellet-, Heli-
um-, Zirkalloy- und Kihilmittelzone an MATRIX1. Weiterhin (bergibt
ACHMED die von ACOND errechneten ORIGEN-Mole samt ID-Nummern und

Zuordnung zu "light elements" und "“actinides" an MATRIX1.

Die von ACOND errechnete Schwermetalldichte wird in MATRIX1 geschrie-
ben. Die Benutzerangabedaten (Geometrie, Kiihimittel, Schwermetalldich-
te) werden auf OREST.OUTPUT ausgegeben.

® Programmodul STATEM

STATEM liest aus MATRIX1 die Stabgeometriedaten, die Kuhlmitteltempe-
ratur, den Klhimitteldruck, den Dampfblasengehalt, die Schwermetall-
dichte und die Borvergiftung (ppm). STATEM rechnet die volumengemit-
telten Temperaturen fir Brennstoff, Helium und Stabhiille und bestimmt
die resultierende Kihimitteldichte, den Boratgehalt aus ppm Bor und
die der Kihimitteltemperatur nachstgelegene Hzo-Temper‘atur der HAM-
MER-Bibliothek. Diese Daten werden in MATRIX2 eingetragen. Gleich-
zeitig werden die STATEM-Ergebnisse in OREST.OUTPUT abgespeichert.
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HAMFRED generiert aus MATRIX2 einen lauffahigen |nputdatensatz MEM-
BER fir HAMMER.

® Spektralcode HAMMER

Der Zellcode HAMMER /SUI 67/ rechnet aus dem Eingabedatensatz MEM-
BER fur die Wignerzelle (Geometriedaten, Temperaturen, Brennstoff-
gemische bei der angegebenen Kiihlmitteldichte saml Boralgehalt) den
Multiplikationsfaktor, die 30-Gruppenflisse im thermischen Energie-
bereich, die 54-Gruppenflisse und Reaktionsraten (Absorption und
Spaltung pro Nuklid) im epithermischen und schnellen Bereich und
gibt Eingabedaten und Rechenergebnisse auf einen temporaren Daten-
satz SCRATCH und auf Wunsch auf den Drucker. HAMMER greift auf die
THERMOS-Bibliothek A303.0REST.HAM1 und auf die HAMLET-Bibliothek
A303.0REST.HAMZ zurilick. Die irrefihrende Umrechnung der Borwerte
von B.O statL. B.O auf B-10-Kennzahldichten (SUBROUTINE MATC)

]2 2
wurde in OREST-HAMMER korrigiert,

® Programmodul THERES

THERES liest von SCRATCH die HAMMER-Eingabedaten und Rechenergeb-
nisse, wverknlpft die 30-Gruppenflisse und 54-Gruppenfliisse zu 84
Gruppen, rechnet die Spektralindizes und mit den HAMMER-Reaktions-
raten sowie der THERMOS-Bibliothek die 84-Gruppenquerschnitte pro
Isotop und kondensiert sie zu 3 ORIGEN-Gruppen. Der HAMMER-Multi-
plikationsfaktor und die THERES-Rechenwerte werden samt einem 'Li-
neprint"-Plot der Neutronenfllisse in der Brennstoffzone auf OREST.
OUTPUT abgespeichert.

Der Multiplikationsfaktor und isotopweise die kondensierten ORIGEN-
3-Gruppenquerschnitte werden zur spdteren Verwendung wvon ORIGEN
und POISON auf SCRATCH abgespeichert. Nach Lesen von MATRIXZ wer-
den die Spektralindizes in MATRIX1 eingeschrieben.
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® Programmodul GRAUSIG

GRAUSIG liest MATRIX1, generiert daraus ein lauffdhiges ORIGEN-Input-
member MEMBER fur den aktuellen Abbrandschritt und kopiert unter Re-
duktion um diesen Abbrandblock den Datensatz MATRIX1 auf MATRIXZ2.

® Abbrandcode ORIGEN

ORIGEN in OREST wurde auf die Erfassung der Pu-241-Spaltausbeuten
erweitert. Gleichzeitig wird die Energie pro Spaltung EMEAN als Va-
riable erfaldt.

Die Eingabedaten von ORIGEN /BEL 73/ werden von & Datensitzen ge-
liefert:

- A303.0REST.FORT (LIB1T bis LIB6) entsprechen den ORIGEN-Biblio-
theken ‘'light elements..", '"heavy metals..", '"fission products"
und den zugehérigen Gamma-Bibliotheken (LIB4 bis LIB6).

- MEMBER entspricht dem |Inputdatensatz, der zusdtzlich den Wert
EMEAN enthalt.

- Mit den Daten auf SCRATCH werden isotopweise Spalt- und Akti-
vierungsquerschnitte (HAMMER/THERES) auf den aktuellen Stand
gebracht.

Die Spektralindizes und die ORIGEN-Rechenwerte (Mole) aller Abbrand-
zeitschritte werden, direkt anschlieBend an die Querschnitte, auf
SCRATCH geschrieben. Bei Bestrahlungsende werden die ORIGEN-Rechen-
ergebnisse flir Mole, Massen, Zerfallsaktivititen usw. auf OREST.
OUTPUT abgespeichert.

® Programmodul POISON

POISON liest aus SCRATCH den HAMMER-Multiplikationsfaktor, isotopwei-
se die THERES-Querschnitte, die Spektralindizes und die ORIGEN-Resul-
tate (Mole aller Nuklide fiir alle Zeitschritte). POISON erfaBt die
ORIGEN-WQ-Bibliothek POISLIBO, Uberschreibt sie mit den HAMMER/THE-
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RES-Querschnitten, rechnet die Energie pro Spaltung, die Kernzahl-
dichten einer Standardauswahl an HAMMER-Materialien einschlieBlich
dem Absorptionsausgleich mit den ORIGEN-Resultaten.

Alle POISON-Ergebnisse werden in OREST.OUTPUT festgelegt. Die
Querschnittsangaben sind hier aus dem ORIGEN-Eingruppenbild ("ther-
mal  flux") auf den Gesamtneutrorenflul ("total flux") mit Hilfe der
Spektralindizes transformiert. Die HAMMER-Kernzahldichten, die ORI-
GEN-Maole (unter Vernachldssigung wvon Rechenwerten kleiner 10-20)
und die neue Energie pro Spaltung EMEAN aus dem letzten ORIGEN-
Zeilschritt werden Uber Einlesen wvon MATRIX2 auf MATRIX1 abgespei-
chert. Der pachste Abbrandstep wird wieder mit STATEM eingeleitet.

Der Datensatz TEMP dient POISON zur temporaren Datenabspeicherung.

® Programmodul INTER

INTER liest OREST.QUTPUT und errechnet aus allen Zeitschritt-Ergeb-
nissen Uber den Abbrandverlauf gemittelte Werte. Das Modul stellt
die Benutzer-Eingabedaten und die wichtigsten Ergebnisse der Abbrand-
geschichte neben den ORIGEN-Ergebnissen fur den Drucker bereijt.
Gleichzeitig werden nach Benutzerwunsch die detaillierten Ergebnis-
se von STATEM, ACOND, THERES und POISON ausgegeben. Bei fehler-
haften OREST-Laufen gibt INTER den gesamten Datensatz OREST.OUT-

PUT mit einem Fehlerhinweis am Drucker zur Uberpriifung wieder.

3.3 Datensatze in OREST

Nach Benulzereingabe in das OREST-Eingabeprogramm (OEP) oder das
von der GRS-Rechenanlage unabhangige Hilfsprogramm ORESTLE sind die
Problemdaten auf GENOUT abgespeichert. Gleichzeitig liegt ein lauf-
fahiger JCL-Kartensatz auf JCLDAT bereit. Ein Groftell der verwende-
ten Datensilze wird nur temporar zum Datentransfer bendtigt und ist
nach dem OREST-Lauf nicht mehr verfugbar. Die endgiltigen Rechener-
gebnisse aller Module bis auf HAMMER werden in OREST.OUTPUT bereit-
gestellt, von Modul INTER Ubernommen und auf den Drucker gebracht.
Gleichzeitig sind auf ORIOUT und SCRATCH die ORIGEN-Resultate
(Quellterme) fir nachfolgende Abschirmrechnungen abgespeichert. Nach
Beendigung des OREST-Laufs sind noch JCLDAT, GENOUT, SCRATCH,
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OREST.OUTPUT und ORIOUT fur eine weitere Verwendung wvorhanden.
Uber JCLDAT |4Bt sich ein identischer OREST-Lauf starten, da GE-
NOUT noch existiert. Die Struktur der Datensdtze (Speicherbedarf,
Rekord-Lange usw.) ist der Tabelle 11 zu entnehmen. Auf A303.0REST.
LOAD sind die lauffahig gebundenen OREST-Module abgelegt, deren Pro-
gramm-Source auf A303.0REST.FORT vorliegt.

Tab. 11:
OREST-Dateien

Kennzeichnungl)
Name
(1 (2) (3) (4) (5)
* ., OREST.OUTPUT WORK@3 Ps FB 133 TRK 100,50
* _ SCRATCH WORK@4 BS VBS - CYL Z3d
* | MATRIX1 - PS FB 80 CYL 2,1
* . MATRIX2 - PS FB 80 CYL 2.1
* _ MEMBER - Ps FB 80 CYL 251
* , TEMP = PS VBS = TRK 10,10
* ., ORIOUT WORK@2 PS VBS - CYL 4,4
A303.0REST .HAM! USER81 PS VBS =~ TRK 6,4
A303.0REST .HAM2 USER81 ES VBS - TRK 6,4
A303.0REST.FORT USERB2 PO FB 80 CYL 4l
A303.0REST.LOAD LOADSQ PO U - CYL 4,1
UID.A.JCLDAT *%) WORK®3 Ps FB 80 TRK 15,1
UID.A.GENOUT *%) WORK@4 PS FB 8D TRK 10,10

* ., Bei diesen Datensitzen ist die Spezifizierung zu vervollstidn-
digen durch UID.UNIQUE.

*%) Parameter 'A' kann vom Benutzer modifiziert werden (Abschnitt

2.1.1%,
Y (1) = Volume serial (Plattenkennung)
(2) = Organisation
(3) = Blockung
(4) = Rekord-Linge
(3) = Speicherplatz (CYL = cylinder, TRK = tracks)
® GENOUT

UID.A.GENOUT stellt eine Sammlung vorbereiteter |nputdatensatze der
OREST-Module dar, die in Verbindung mit den Datensdtzen MATRIXT,
MATRIX2 und MEMBER wihrend des OREST-Laufs vollstandig mit den not-

wendigen Eingabedaten erfiilit werden.
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GENOUT wird durch die Programme OEP (Panelbedienung) oder ORESTLE
(Batch-Lauf) gleichzeitig mit JCLDAT erstellt,

GENOUT ist ein fixformatierter Datensatz mit 80 Schreibpositionen pro

Zeile und einem Speicherbedarf von mindestens 200 Karten.

Vor dem eigentlichen OREST-Lauf kann der Benutzer, wie in Abschnitt
2.3.1 beschrieben, durch Modifikation von GENOUT die hier festgeleg-

te Hullrohrzuordnung von "Zirkalloy" auf "Stahl" umstellen.

® JCLDAT

UID.A.JCLDAT ist ein fixformatierter Datensatz mit 80 Schreibposi-
tionen, mit dem der OREST-Lauf gestartet werden kann. JCLDAT wird
vom OREST-Eingabeprogramm OEP (Panel) einschlieBlich der Job-Karten

lauffahig generiert.

Bei Verwendung von ORESTLE (OREST-85 in Vorbereitung) werden die
JCL-Karten dann in 3 Bereiche (Prozeduren) unterteilt:

- Prozedur "OREST1" mit wvorsorglichem Loschen der verwendeten
Datensatze OREST.OUTPUT, SCRATCH, MATRIX1, MATRIX2, MEMBER,
TEMP und ORIOUT, dem Allokieren der erwdhnten Datensidtze und
den Steps

GOACOND
ACOND
+ ACHMED

- Prozedur "OREST2" (ISTEP mal, wobei ISTEP+1 die vorgegebene An-
zahl der Abbrandsteps der Spektralnachfihrungen ist) mit
STATEM
+ HAMFRED
+ HAMMER
+ THERES
+ GRAUSIG
+ ORIGEN
- POISON

- Prozedur OREST3 wie OREST2, jedoch mit dem Step INTER.
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® OREST.OUTPUT (Modulergebnisse im Klartext)

UID.UNIQUE.OREST.OQUTPUT dient zur Sammlung der Modulergebnisse
(auller HAMMER ).

® ORIOUT (n-y-Quellterme von ORIGEN)

UID.UNIQUE.ORIOUT enthalt fir alle gewahlten Nachbestrahlungszeit-
schritte die ORIGEN-Neutronen- und -Gamma-Quellterme, bezogen auf
die ORIGEN-Basis.

ORIOUT kann filir nachfolgende Abschirmungsrechnungen weiter verwendet
werden, beispielsweise mit dem GRS-Programm SOURCE fir die 120-
EURLIB-Gruppenstruktur.

Die Daten liegen auf dem VBS-Datensatz in folgender Struktur bereit:

WRITE (39) (TITLE (I), I = 1,18) (= Titel)
WRITE (39) M2, IACT, TCONST, TUNIT

M2 = MOUT + 1

MOUT = Anzahl des Nachbestrahlungssteps
IACT = Anzahl der Aktiniden

TCONST = Anzahl der Sekunden pro Zeiteinheit
TUNIT = Zeiteinheit (A4, o-numerisch)

DO 125 M =1, M2

125 WRITE (39) (GSUM (N,M), N = 1,12)
GSUM (N,M) Energieeintrag der "light element''-Gammas
in Gruppe N zum Zeitpunkt M

DO 315 M =1, M2
315 WRITE (39) (GSUM (N,M), N = 1,12)
analog fiir "fission product'-Gammas
DO 415 1 = 1, IACT

415 WRITE (39) NUCLI, (ALN (M), M = 1, M2)
NUCLI ORIGENID fiir Aktinid I
(ALN (M) Alpha-Neutronenrate vom
Nuklid I zum Zeitpunkt M)

Do 515 1 = 1, IACT

515 WRITE (39) NUCLI, (SPN (M), M = 1, M2)
analog "spontaneous fission'-Neutronenrate
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DO 615 M = 1, M2

615 WRITE (39) (GSUM (N,M), N = 1,18)
GSUM (N,M) Energieeintrag der Aktiniden-
Gammas in Gruppe N zum Zeit-
punkt M
Die Energie-Gruppeneinteilung ist im 12- bzw. 18-Gruppenbild der

ORIGEN-Programmbeschreibung /BEL 73/ zu entnehmen.

® POISLIBO

POISLIBO in der A303.0REST.FORT ist eine fixformatierte Querschnitts-
bibliothek in Ubereinstimmung mit den ORIGEN-Dateien. Sie besitzt

folgenden Aufbau:

Do 2 L=1,3
D01 I =1,IBIB

1 WRITE (10,1000) ELE, MAS, MESO, SI1G1, STG2, S1G3,
ST1G4, SI1G5, STG6, JDORJ
1000 FORMAT (1X, 1A2, 113, 1A1, 3X, 6(1PE10.2), 1I8)

2 WRITE (10,1001)
1001  FORMAT (2H-1)

IBIB = Anzahl der Nuklide der verschiedenen ORIGEN-
Dateien
ELE = Elementkennzeichnung
MAS = Nukleonenzahl
MESO = 'M' fiir Mesomer, sonst Leerzeichen
SIGI = SIGTH ("light elements')
SIGNG ("actinides")
SIGNG ("fission products™)
8162 = RITH ("light elements')
RING ("actinides')
RING ("fission products")
SIG3 =  SIGMEV * (FFNA + FFNP)
fiir "light elements', sonst §
S1G4 = SIGF ("actinides'") sonst §
8165 = RIF ("actinides") sonst @
SIGe = SIGFF ("actinides") sonst @
JDORJ =  ORIGEN-Identifikationsnummer des Isotops

Die Variablenbezeichnungen der rechten Seite entsprechen ORIGEN /BEL 73/.
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Die Datei der Spaltprodukte wird vor dem Ende erganzt durch die Werte
flir das HAMMER-Material "long lived fission product" mit

ELE = FpY
MAS = 33
SIG1 = 70
SIG2 = 125
SIG3 - 51G6 = @
JDORJ = 990330

® SCRATCH (Nuklidinventare ORIGEN)

UID.UNIQUE.SCRATCH enthadlt flr alle gewdhiten Nachzerfallszeitschrit-
te die ORIGEN-Nuklidinventare in 'gram atoms' pro gewdhlte ORIGEN-
Basis. SCRATCH kann flir nachfolgende Auswertungen beispielsweise mit
dem GRS-Programm ORIMIX weiterverwendet werden.

Die Daten liegen auf dem VBS-Datensatz in folgender Struktur bereit
und konnen wie folgt erfallt werden:

DO1K=1,8

1 READ (40) DUMMY (letzte THERES-Daten und ORIGEN-Ergebnisse des
letzten Abbrandsteps werden iiberlesen)

READ (40) (TITLE(I), I = 1,18) (= Titel)
READ (40) THERM, RES, FAST

READ (40) BASIS, TCONST, TUNIT

TCONST = Anzahl der Sekunden pro Zeiteinheit
TUNIT = Zeiteinheit (A4, o-numerisch)
BASIS = ORIGEN-Rechenbasis (Gramm Schwermetall)

READ (40) MMN, MOUT (TIME(M), M = 1,MOUT)

MMN = (entfdllt)
MOUT = Anzahl der Nachzerfallszeitschritte
TIME(M) = Zeitschritte in Einheiten TUNIT

>
{or ]
i

READ (40) ILITE, , IFISP, ITOT

ILITE = Anzahl der 'light elements'-Isotope
IACT = analog Schwermetall-Isotope

IFISP = analog Spaltprodukt-Isotope

ITOT = ILITE + IACT + IFISP
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READ (40) (NUCL(M), RMOL(M,J), J = 1,M2), M = 1,ITOT)

M2 = MOUT + 1
NUCL(M) = ORIGEN-ID fiir Isotop
RMOL(M,J) = Anzahl an 'gram atoms' des lsotops M zum Zeit-

punkt J
Achtung: J = 1 entspricht 'discharge'

® (Ubrige Datensitze

Die dbrigen Datensdtze sind entweder Bibliotheksdateien von HAMMER
oder ORIGEN bzw. temporare Datensatze.

Eine Dokumentation der Uberarbeiteten ORIGEN-Bibliotheken wird se-

parat zu diesem Berichtl erstellt,
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Anhang 1

Verwendete Symbole und ihre Bedeutung



Symbole:

ABS(t)

ABS(t ,HAMMER)
ABS(t,cell)
ABS(to,nonfuel)

o

BASIS

BILANZ(t)

BOR

DABS(t ,HAMMER)

div
EB
EFIS(i)
EFR

EGD
EGP

EMEAN(L)

END

ENG(i)

ENP

;rad
HDA

HDI

Al-1

Bedeutung:

Neutronenabsorptionsrate im Brennstoff (1/cm®-s)

Neutronenabsorptionsrate im Brennstoff bei begrenzter
HAMMER-Isotopenauswahl zum Zeitpunkt t (1/cm3-s)

Neutronenabsorptionsrate in der Brennstabzelle zum Zeit-
punkt t (1/cm®:s)

Neutronenabsorptionsrate in Hiille und Moderator ohne
Brennstoffbereich zum Zeitpunkt tD (HAMMER) (1/cm®+s)

Wirmeiibergangszahl Hiille zu Kiihlmittel (W/cm?-K)

Anzahl an Gramm Schwermetall, auf die sich die ORIGEN-
Abbrandrechnung bezieht; Benutzerangabe

Neutronenbilanz zum Abbrandzeitpunkt t; entspricht dem
Quotienten des Zeitintegrals von Produktion und Absorp-
tion von Neutronen im Brennstabgitter

Borvergiftung im Kiihlmittel (ppm Bor zu Wasser), Benut-
zerangabe

Differenz an Neutronenabsorptionsrate zwischen ORIGEN
(alle Isotope) und HAMMER (begrenzte Materialauswahl)
zum Zeitpunkt t (1/s+cm?)

Divergenz (Operator) (1/cm)

pB-Energie der Spaltproduktzerfidlle (MeV)/Spaltung
thermisch nutzbare Energie (MeV)/Spaltung des Isotops i
kinetische Energie der Spaltprodukte (MeV)/Spaltung
Energie der verzogerten Gammastrahlung (MeV)/Spaltung
prompte y-Energie (MeV)/Spaltung

thermisch nutzbare Energie pro Spaltung (MeV) zum Zeit-
punkt t

Energie der verzdgerten Neutronen (MeV)/Spaltung

Y-Energie nach n-y-Einfangprozessen (MeV)/Reaktion des
Isotops i

Energie der prompten Spaltneutronen (MeV)/Spaltung

Gradient (Operator) (1/cm)
Hiillrohr-AuBendurchmesser (cm), Benutzerangabe

Hiillrohr-Innendurchmesser (cm), Benutzerangabe



b
Jir)

ke(t )

ALT)

LFIS(t)

LLFP

ING(t)

LW

MAS(1)
MOL(L)
NA

N(i,t)

niv)

v(i,F)

PEFF

PLE)

Al-2

Wirmestromdichte in radialer Richtung r (W/cm?)

Neutronenmultiplikationsfaktor des Brennstabgitters zum
Zeitpunkt v

Warmeleitfahigkeit (W/cm+K)

Leistungsdichte im Brennstoff durch Spaltreaktionen zum
Zeitpunkt t (MeV/s<em®)

Index des HAMMER-Materials 'long lived fission products

Leistungsdichte im Brennstoff durch n-y-Reaktionen
zum Zeitpunkt t (MeV/s-cm®)

Brennstoft-Leistung in (MW/BASIS), Benutzerangabe

Molekular- bzw. Atomgewicht des Materials i1 (Element,
lsotop, Molekiil) im Brennstoff

Anzahl der Mole pro Isotop i und Basis im ORIGEN ("gram
atoms')

2

Loschmidtsche Zahl = 0.602252-10" A (Avogadro Konstante)

Teilchendichte des Isotops 1 zum Abbrandzeitpunkt t

(1/cm?)
Neutronendichteverteilung beziiglich Geschwindigkeit

Anzahl der Neutronen pro Spaltung des Isotops i in Ab-
hiangigkeit von der Neutronenenergie E

effektive Gitterweite {(cm), Benutzerangabe

differentieller NeutronenfluB im Brennstoff bei der
Energie E (ev) (1/cm?-s-eV)

mittlerer FluB, 0.5 eV bis 1 MeV
schneller Fluf, 1 MeV bis 10 MeV

effektiver Eingruppenfluff zum Abbrandzeitpunkt t
(1/cm?-s)

thermischer ORIGEN-Eingruppenflul 0 eV bis 0.5 eV
FluBverlauf in der lLethargiedarstellung

FluBverlauf in der Geschwindigkeitsdarstellung
Pelletdurchmesser (cm) im Brennstab, Benutzerangabe

Kiihlmitteldruck (bar), Benutzerangabe



PROD(t)

PROD(t ,HAMMER)

Neutronenproduktionsrate im Brennstoff zum Zeitpunkt t
(1/cm?-s)

Neutronenproduktionsrate im Brennstoff bei begrenzter
HAMMER-Isotopenauswahl zum Zeitpunkt t

FluBverhdltnis @E(L]fﬁt(t] mittel/thermisch
FluBverhiltnis ﬁi(t}fﬁt(t} schnell/thermisch
Reaktionsrate im mittleren Bereich, 0.5 eV bis | MeV
analog im schnellen Bereich, 1 MeV bis 10 MeV
ORIGEN-Querschnitt (barn) im Bereich

0.5 eV bis 1 MeV  (Spaltung Aktiniden)

0.5 eV bis 10 MeV (Aktivierung)

Bildungsrate des Isotops j, ausgehend vom Isotop i zur
Zeit t in (1/cm3-s)

Reaktionsrate im thermischen Bereich 0 eV bis 0.5 eV
zum Abbrandzeitpunkt t

Wasser-Dampfdichte bei Druck PRES und Temperatur TMPK
(g/cm?)

Partialdichte des Materials i im Brennstoff-Pellet
(g/cm?)

Wasserdichte des Kiihlmittels bei Druck PRES und Tempera-
tur TMPK (g/cm®)

effektive Wasserdichte mit Dampfanteil bei Druck PRES
und Temperatur TMPK (g/cm®)

Partialdichte des Schwermetalls im Brennstoff-Pellet
(g/cm®)

Aktivierungsquerschnitt fiir n-y-Reaktion des Isotops i
(barn)

effektiver mittlerer Querschnitt, 0.5 eV bis 1 MeV
effektiver schneller Querschnitt, 1 MeV bis 10 MeV
effektiver Spaltquerschnitt des Spaltmaterials i (barn)

Wirkungsquerschnitt des Isotops i bei der Neutronenener-
gie E fiir Ubergang zu Isotop j (barn)

effektiver Eingruppenquerschnitt des Isotops i mit Uber-
gang zum Isotop j (barn)

effektiver thermischer Querschnitt, 0 eV bis 0.5 eV



SIGMEV

SIGTH
SPR(t)

5T

VDEF

WQ(lr)

A1-4

ORIGEN-Querschnitt (barn)
1 MeV bis 10 MeV

Punktquerschnitt bei 2200 m/s (barn)

Spaltrate im Brennstoff (1/cm3+s) zum Zeitpunkt t
Brennstableistung (W/cm)

Zeitpunkt der Abbrandsimulation

Zeitpunkt der vorhergehenden HAMMER-Rechnung
Kiihlmitteltemperatur (°C), Benutzerangabe
Neutronenlethargie

Neutronengeschwindigkeit in Vielfachen von 2200 m/s
effektiver Dampfanteil im Brennstabgitter (Vol.-%)
Mittelwert der Wirmequelldichte im Brennstoff (W/em?)

radial abhingige Wirmequelldichte im Brennstoff (W/cm®)



Anhang 2

OREST-Testlauf



A2-1

------------------------- GRE-UTILITY SELECTION MENU ===m=--cccmmmmcoooonnann
OPTION =sss>
1 FHU - File Handling Utilities
2 SMuU - Source Mocaufication WUtilities [FORTRANM]
T sbu - Source Documentation Utilities (FORTRAN])
4 TU - Test Utiligies [FORTRAN)
A ACI Accounting Information
D DEMS - SYSTEM 2000 - Self Contained Facility
M  MANUAL- Program Proiuct Manuals
R RACF - RACF Interface
U UuI:® - Special Applications
Z OTAER - Miscellasesaus Utilities

OR ENTER USER APFLICATION ===> CREST_

PRESS END KEY TO TERMINATE



A2-2

- VERSION 1 .19 ---v=v=n- * DISSPLA UTILITY soo s oo oo e a o

FALLS EIN INPUT MEMEBER ODER EIN MATRIX DATA SET ERZEUGT WERDEN SOLL,
BITTE NAME DES NEUEN ODER SCHON VORHANDENEN INPUT MEMBERS

{  OHNE HOCHKOMMA | EINGEBEN

===>  TEST

SOLL EIN INPJT MEMEER ERZEUGT WERDEN JA/NEIN)?  JA

UNIQUE FUER JCL-FILE A
[UID .U JCLDAT)

ENTER OR CHANTE CATA
PFL = HELP, FF3 = LEAVE WITHOUT ANY ACTION



A2-3

---- VERSION 1.18 ----- ® OREST % == mmmmmmm s
TITEL: MOX MIT VERUNREINIGUNG SAMPLE PROBLEM

GEOMETRIEDATEN: ANGABEN ZUM KUEHLMITTEL:
PELLETDURCHMESSER (CM}: 0 925 TEMPERATUR (c): 299.
HUELLROHR (INNEN) (CM): 0 830 DRUCK (BAR): 151
HUELLROHR (AUSSEN) [CM): 1 071 BLASENGEHALT (VoL %): o
PITCH =) (CM): 1, 484

ANGABEN ZUR AUSGABESTEUERUNG:
[0 = KEINE AUSGABE, 1 = AUSGAEBE])

| MoL | GRAMS | CURIE | FOWER-T | i
10 I 1 (] 10 | |
| ACOND | STATEM | HAMMER | POISON | THERES |
I ([ 11 11 1 |

ANGABEN ZUR ASBRANDGESC-ICHTE:
BASIS . 1000000 GRAMM  (HEVIMET)
NENNLEISTUNG [NENNL =/= D ===> P = % NENNL,)

x) PITCH > 0 === ANGABE QUADRATISCH, PITCH ¢ 0 ===> HEXAGONALGITTER
ZU WEITERER DATENEINGABE ENTER-TASTE BETAETIGEN
ENTER = CONTINUE, PF1 = HELP, PF3 = PROGRAMMENDE MIT SAVE, PAl(2X) = CANCEL



A2-4

~<-- VERSION 1 1§ ----- # OREST & =mmmoo oo

ANGABEN ZUR LEISTUNGSGESCHICHTE
[MOEGLICHE EINHEITEN: SEC, MIN, HOR, DAY, MON, Y/2, -Y-])
[EEI RELATIVANGABEN STEHT VOR DER EINHEITINSEZEICHNUNG EIN D (DELTA!

T( DDAY |): 3E3 5 s 5 5
Pl = ) 6o 30 30 30 30
EOR [PPM]: 500 5c0 5C2 500 500 0.0

NUR ZUSFUELLEN WENN KEINE WEITEREN ANGABEN ZUR LEISTUNGSGESCHICHTE VORLIEGEN

ETNGAEBE EZENDET? (JA/NEIN] JA

POSTIRRADIATION [EINHEITENSEZEICHNUNG WIE DBER)
T4 cm¥= it 1 z k] 4 5

+ ) AESCLUTANGEBE DER LEISTUNG
»+ | ANGABE DER LEISTUNG IN % DER NENNLEISTUNG
EUSINGABE ENTER-TASTE BETAITIGEN

ZU WEITERER DAT
PFS = RETURN ZUM ERSTEN PANEL, PAL[2X) = ABBRUCH OHNE SAVE

PF1 = HEL®
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---- VERSION 1.18 ----- 5 DREST & === s oo e oo

ANGABEN ZUR BRENNSTOFFZUSAMMENSETZUNG:

| RHO | HEVIMET | 8.26348 | | !

| MOL | MOX | 1.0 | | HEVIMET |
G | 2.0 I 10 I
| GEM | HEVIMET | 3.96455 | WT% | PLUTO-AM |
I | REST | | URAN-WAU |
| ATO | URAN-WAU | 0.0079 | WTX | U -234 ]
| | 0.7042 | 1 u-235 |
oo f = | 0.1210 | | u-236 |
P | 0.0001 | _ (U=ga |

ERLAUBTE EINGAEEN FUER S RHO, MOL ,GEM ATO, KZID,6END
ERLAUBTE EINGABEN FUER N:WT WTX%

SPEICHERN DER EINGEGEBENEN WERTE? (JA/NEIN) NEIN
ZU WEITERER DATENEINGABE ENTEZ-TASTE BETAETIGEN
PFl = HELP, PF3 = RETURN ZUM VORHERGEHENDEN PANEL, PAL(2X) = CANCEL
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---- VERSION 1 19 ----- L - S

ANGAEEN ZUR ERENNSTOFFZUSAMMENSETZUNG

| 5 | C | W I N | D |
[ | | REST | | u-z38 | N
| ATO | PLUTO-AM | 0 1387 | WT% | Pu-238 |
P | REST | __ | PU-239 |
| | | 18.1728 | | Pu-240 |
| | 3. 4934 | | PU-241 | -
R (Rt - 2% -15 ¢ 1 | pu-242 |
| | _ | 0.3420 1 | AM-241 |
S | | 0.6001 | | PU-238 | _
| GEM | TOTAL | REST | WT% | MoX I

ERLAUSTE EINGABEN FUELR S RHO MGL GEM ATO KZD,END
ERLAUEBTE EINGABEN FUER N:WT WTZ

SPEICHERN DER EINGEGEBENEN WERTE? (JA/NEIN) NEIN
ZU WEITERER DATENEINGABE ENTER-TASTE BETAETIGEN
PF1 = HELP, PF3 = RETURN ZUM VORHERGEHENDEN PANEL. PAL(2X) = CANCEL
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---- VERSION 1.18 ----- § DREST & ~seasnesiiceestnbrcrbosnssensesaesssstonia

ANGABEN ZUR BRENNSTOFFZUSAMMENSETZUNG

8 18 | W IN I D |
l —— ] 1 1.0 | ___ | STEEL |
} e i | 0.01 f .= F @0 |
[ | 0.0001 I I N |
| GEM | STEEL | REST | Wi% | FE 1
{ = 4 1 10 | —. | NE |
R IR (- % ° I __ I CR |
Q| | 0.01 | 1 co |
| END | | { == |

ERLAUBTE EINGABEN FUER S:RHO MOL,GEM ATC KZID,END
ERLAUBTE EINGAEEN FUER N -WT WTX

SPEICHERN DER EINGEGEBENEN WERTE? (JA/NEIN) JA
ZU WEITERER DATENEINGABE ENTER-TASTE BETAETIGEN
PF1 = HELP, PF3 = RETURN ZUM VORHERGEHENDEN PANEL, PALl(2X) = CANCEL
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~--- VERSION 1 1§ ----- * OREST 5 =-msommmeommooo oo

ANGABEN ZUR JOEKARTE

ACCOUNT - NUMMER - 84801
UKIQUE (EIN BUCHSTABE) c
TIME-PARAMETER [IN SEC) . 00050
LINES-PARAMETER . 010
REGICN-PARAMETER - 02

JOENAME [MAX 5 ALFA-ZEICHEN): SAMPL
OUTPUT-KLASSE F
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e e T

OREST SUNMARY RESULTS FOR TOTAL DuRNuP

I
L R Ty

‘rH"i PRGE CONTENT HORT SUHARKY OF Inpomswl UHTH,

805
BYERAGED  Ovek THE TOTAL IRRIDIATION HIG10W
FOR MGREE DE]NILLU’ UnTi SLE HEXT PRGES

TINE IN'CRYAL FROR 9.0 DAY TE 385 0 DAY
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CHSE I MR P11 VERUMRE INIGUNG SANPLE FROEL

LEMENI MUNBER 8000, INTERMEDIATE INTEGRALS
GROUP  FISSION  NU-FISSTON  SP, ABS. RES. NBS. RES. FISS
. 00029498
2 : 00048947
. 0019199
1 : 0048410 0
a. :
d :
Q. :
r 2 i
& %
[: i
0.
' Q. .
: -
26 5
77 3
F: i
by a ' g
4
41
4z
3
4%
bt
'
-
4
4
¥ - ' =
CRSE L MoK A1T VERUNRE INIGUNG SAMPLE PROBL
ELEMENT NUMBER  BOOO. FEW GROUP DATA
OUTPUT GROUP  MUFT GROUPS  SHOOTH SIGMA-R  RESONANCE SIGMW-A TOTAL SICHA-F RESONANCE SICHM-F M SIGHN-F
LOF 1 1 10 S8 0.00004789 0.0 0.0 0.0 0.0
} OF 2 1 10 25 0<80W09|5 0.0 0.0 0.0 0.0
oF 2 26 10 54 0. 0.0 0.0 0.0 0.0
1 0F 3 110 ;c 0.00016111 0.0 0.0 0.0 0.0
2.0F 3 5! 10 2% 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
30 ¢ B T0 54 0.0 0.0 .0 0.0 0.0
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LHSE 1 MoK ALY VERUNKE INIGUNG SAMPLE PROB

0BL
LLMENT NUPMBER 28000, INTERMEDIATE INTEGRALS
GROUP  FISSION  NU-FISSION SN, ABS. RES. ABS. RES.  FISS
1 \ V v
& ' ' .
3 . . '
4 f . v
5 ! . '
3 ' . '
T '
g i
9 '
o ¥
1
2
3
4
5
&
7
8 :
El :
{*] .
1 4
22 + <
21 : L
24 . R
25 5 .
26 + 144 .
27 .00000043 .
28 0000004 !
a8 - .
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[} 5
2 - Q
3 ; 0
a 000
E 0000
k] 3
¥ & s
18 0000
39 00001
40 0000 2
a1 Q0000135
az - Q000 g
a3 - 0000 8
44 000213
45 - 0000 1
46 - 00000246
a7 - 00U00Z 86
a8 . 00000330
49 . 00000370
0 -00000413
1 -000004 75
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