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Kurzfassung

Der vorliegende Bericht dokumentiert die im Vorhaben RS1542 ,Weiterentwicklung
moderner Verfahren im Bereich Abbrandberechnung“ durchgefiihrten Arbeiten und er-
reichten Forschungs- und Entwicklungsziele. Das Ubergeordnete Ziel des Vorhabens
war die Weiterentwicklung des GRS-eigenen Programms zur Abbrandberechnung
MOTIVE und dessen Validierung anhand der Nachrechnung von Nachbestrahlungs-
analyseproben. Weiterhin wurden vertiefte Untersuchungen im Bereich der Unsicher-
heits- und Sensitivitatsanalyse flr Abbrandberechnungen insbesondere fir Systeme

mit schnellem Neutronenspektrum durchgeflihrt.

Im Rahmen dieser Arbeiten wurde eine Auswahl der in der Datenbank SFCOMPO 2.0
der OECD/NEA gesammelten frei verfligbaren radiochemischen Analyseproben aus
kommerziellen Druckwasser- und Siedewasserreaktoren mit MOTIVE nachgerechnet.
Zur Validierung von MOTIVE wurden die hierbei erzielten Ergebnisse der insgesamt 74
nachgerechneten Analyseproben eingehend analysiert und ausgewertet. In MOTIVE
wurden verschiedene Mallinahmen umgesetzt, um Moglichkeiten zur unabhangigen
Uberprifung der Rechenergebnisse bereitzustellen. Hierzu zahlen die Anbindung eines
alternativen Programms zu Neutronenflussberechnung und die Bereitstellung zusatzli-
cher Wirkungsquerschnittsbibliotheken auf Basis unterschiedlicher Evaluationen. Die
Kopplung zwischen Neutronentransport und Nuklidinventarberechnung wurde durch
die Integration verschiedener sogenannter Predictor-Corrector-Verfahren verbessert.
Zusatzlich erfolgten verschiedene Funktionserweiterungen im Programm insbesondere
bei der Berechnung von Materialeigenschaften wie der Moderatordichte und Brenn-

stofftemperatur.

Im Bereich der Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse wurden systematische Untersu-
chungen flr zwei unterschiedliche Brennelementtypen im Bereich der Systeme mit
schnellem Neutronenspektrum durchgefihrt. Auflierdem erfolgten Untersuchungen zum
Einfluss von Korrelationen in den Unsicherheiten der Spaltproduktausbeuten auf das
Ergebnis von Abbrandberechnungen und eine Analyse der Eignung der TENDL-
Bibliothek fur die Abbrandberechnung. Im Rahmen des “Coordinated Research Project
(CRP) on High Temperature Gas-Cooled Reactor (HTGR) Uncertainty Analysis in Mo-
deling (UAM)” der IAEA wurden Neutronentransportrechnungen und zugehdrige Unsi-

cherheitsanalysen fir verschiedene Typen von HTR-Reaktorkonzepten durchgefihrt.



Abstract

The present report documents the work performed in the reactor safety research pro-
ject RS1542 ,Further Development of Modern Methods in the Field of Burn-up Calcula-
tion“, and reports on the research and development goals reached. The general aim of
this project was the further development of the burn-up code MOTIVE and its validation
by means of a check against radiochemical assay data. Moreover, investigations in the
domain of uncertainty and sensitivity analysis for burn-up calculations particularly for

systems with fast neutron spectrum were performed.

Within this work, MOTIVE models for a selection of openly available post irradiation
experiments (PIE) taken from the SFCOMPO 2.0 database of OECD/NEA were devel-
oped. The results of the calculation of 74 of these models were compared with the cor-
responding experimental data with the purpose of validating MOTIVE. Several
measures were implemented in MOTIVE to allow for an independent verification of cal-
culation results within the code. This includes the coupling of an additional neutron
transport code and the provision of additional cross-section libraries based on different
data evaluations. The coupling between neutronics and nuclide inventory calculation
was improved by implementing different types of so-called predictor/corrector methods.
Additionally, a number of additional features have been implemented in the code, in-
cluding methods for calculating material properties, e. g. the calculation of moderator

density or fuel temperature.

In the field of uncertainty and sensitivity analysis, systematic investigations of two fuel
element types for fast spectrum reactors have been performed. Moreover, an analysis
of the influence of the correlations in the uncertainties of fission yields on the results of
burn-up calculations and an investigation of the usability of the TENDL cross-section li-
brary for burn-up calculations have been conducted. In the frame of the “Coordinated
Research Project (CRP) on High Temperature Gas-Cooled Reactor (HTGR) Uncertain-
ty Analysis in Modelling (UAM)” of IAEA, neutron transport calculations and uncertainty

analyses for different types of HTR concepts have been performed.
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1 Einleitung

Bei der sicherheitstechnischen Bewertung des Einsatzes von Brennelementen in Kern-
kraftwerken, sowohl wahrend des Leistungsbetriebs als auch bei der anschliellenden
Lagerung im Lagerbecken oder Zwischenlager, kommt der genauen rechnerischen Be-
stimmung der Abbrand-abhangigen Eigenschaften eine wesentliche Bedeutung zu. Mit
Hilfe geeigneter Werkzeuge konnen fur diese Bewertung belastbare Aussagen uber die
Reaktivitatsbilanz, die Nuklidinventare und die Nachzerfallsleistung bestrahlter Brenn-

elemente getroffen werden.

Auch mit der in der 13. Novelle des Atomgesetzes beschlossenen schrittweisen Stillle-
gung aller Kernkraftwerke (KKW) in Deutschland bis zum Jahr 2022 ist fir die bis dahin
in Betrieb befindlichen KKW die Einhaltung hdchster Sicherheitsanspriiche gemal dem
fortschreitenden Stand von Wissenschaft und Technik zu gewahrleisten. Dies erfordert
die kontinuierliche Weiterentwicklung der dazu bendtigten Werkzeuge. Dartber hinaus
werden in den europaischen Nachbarlandern auch Uber einen langeren Zeitraum als in
Deutschland Leichtwasserreaktoren (LWR) betrieben, die sich in der neutronenphysi-
kalischen Auslegung und der Beladung teilweise von den jetzt sich im Einsatz befindli-
chen Anlagen unterscheiden. Weiterhin ist damit zu rechnen, dass dort langfristig auch
andere Reaktortypen entwickelt und in Betrieb genommen werden. Fir eine sicher-
heitstechnische Bewertung dieser Anlagen ist es ebenfalls notwendig, geeignete Me-

thoden bereitzustellen und standig zu verbessern.

Um die genannten Anforderungen erfillen zu kénnen, ist die GRS bestrebt, die vor-
handenen Methoden zur Reaktivitats- und Nuklidinventarbestimmung stetig weiterzu-
entwickeln und an neue Reaktortypen anzupassen. Hierzu dient u. a. das in der GRS
entwickelte Programm MOTIVE, das im Vorhaben RS1513 als Ergebnis umfangreicher
ModernisierungsmalRnahmen aus dem bisher in der GRS verwendeten Abbrandpro-
grammsystem KENOREST hervorgegangen ist. Die in MOTIVE enthaltenen modularen
Schnittstellen fir die Kopplung eines Programms zur Neutronenflussberechnung und
eines Inventarberechnungsprogramms zu einem 3D-Abbrandsystem ermdglichen es,
moderne Methoden in die Abbrandberechnung einflielen zu lassen und die GRS-
eigenen Methoden auf dem Stand von Wissenschaft und Technik zu halten. Mit dem in
Zusammenarbeit mit EPFL/PSI entwickelten Inventarcode VENTINA steht aul3erdem
ein alternatives Rechenwerkzeug zur Bestimmung des Nuklidvektors bestrahlter

Brennelemente zur Verfligung, das Uber aktuelle Lésungsverfahren fir die Abbrand-



gleichungen verflgt. Es findet bereits Anwendung im Abbrandprogramm MOTIVE und
im GRS-Kernsimulator KMACS /AUR 18/.

Ein weiterer wesentlicher Aspekt bei der sicherheitstechnischen Beurteilung ist die Be-
ricksichtigung von Unsicherheiten. Hierzu entwickelt die GRS verschiedene Werkzeu-
ge zur Unsicherheitsanalyse, mit deren Hilfe u. a. auch Abbrandrechnungen hinsicht-
lich der eingehenden Unsicherheiten untersucht werden konnen. Zur Betrachtung von
Unsicherheiten in neutronenphysikalischen Parametern steht das Programm XSUSA
[ZWE 10/ zur Verfigung, wohingegen Unsicherheiten in technischen Parametern mit

dem Programm SUNnCISTT /BEH 14b/ analysiert werden kénnen.



2 Zielsetzung

21 Gesamtziel

Ubergeordnetes Ziel des Vorhabens war die Weiterentwicklung des Abbrandpro-
grammsystems MOTIVE und dessen Validierung anhand der Nachrechnung von
Nachbestrahlungsanalyseproben. Daneben waren Untersuchungen im Bereich der Un-
sicherheits- und Sensitivitdtsanalyse bei Abbrandberechnungen insbesondere fir
schnelle Systeme vorgesehen. Die dazu im Vorhaben vorgesehenen Einzelzielsetzun-

gen werden in den folgenden Abschnitten naher erlautert.

2.2 Verifizierung des Abbrandprogrammsystems MOTIVE

Fur das bisherige System KENOREST verfiigt die GRS Uber eine umfangreiche Da-
tenbasis von Nachrechnungen von Nachbestrahlungsanalyseproben, die zur Validie-
rung des Programms herangezogen werden kénnen. Diese basiert auf der Datenbank
SFCOMPO /MIC 17/ der OECD/NEA Working Party on Nuclear Criticality Safety, bei
der alle offentlich verfigbaren Nachbestrahlungsanalysedaten gesammelt und hinsicht-
lich ihrer Eignung fir die Codevalidierung geprift und bewertet werden. Die Datenbasis

wird laufend erweitert, sobald neue experimentelle Daten veroffentlicht werden.

Ziel des Vorhabens war diesbezlglich eine im Umfang mindestens vergleichbare An-
zahl an Validierungsrechnungen durchzufihren und diese gegebenenfalls um die
Nachrechnung zuséatzlicher aktueller Nachbestrahlungsanalyseproben zu erganzen.
Zusatzlich war ein Vergleich von MOTIVE mit anderen Programmen anhand von Re-
chenbenchmarks vorgesehen. Die zu diesem Arbeitspaket durchgefihrten Arbeiten

und erzielten Ergebnisse sind in Abschnitt 3 beschrieben.

23 Weiterentwicklung der GRS-eigenen Methoden zur Abbrandberech-
nung

Um den aktuellen Entwicklungen des Standes von Wissenschaft und Technik Rech-
nung zu tragen und um die Anwendungsmaglichkeiten erweitern zu kénnen waren im
Vorhaben eine Reihe von Arbeiten geplant, die in den folgenden beiden Abschnitten

naher erlautert werden.



2.31 Weiterentwicklung der Abbrandmethoden

Die Bereitstellung der Programme MOTIVE und VENTINA erleichtert es, moderne Ver-
fahren und aktuelle Entwicklungen im Bereich der Abbrandberechnung aufzugreifen
und zu integrieren. Ziel der Entwicklung war au3erdem, eine Austauschbarkeit der an-
gekoppelten Komponenten zu ermdglichen. Aus sicherheitstechnischer Perspektive ist
dies wichtig um diversitare Verfahren zur Verfigung zu haben, um eventuelle systema-
tische Fehler einzelner Programme auszuschlie®en bzw. aufzudecken. Zur De-
monstration dieser Mdglichkeiten und um eine von den Programmen des SCALE-
Pakets unabhangige Rechenmethode bereitzustellen, sollte daher ein zweites

Flussberechnungsprogramm neben KENO-VI an MOTIVE angekoppelt werden.

Weiterhin war eine Verbesserung der Kopplung zwischen Neutronenfluss- und
Nuklidinventarberechnung vorgesehen. Hierzu sollten verschiedene sogenannte
Predictor-Corrector Verfahren implementiert werden, die moéglichst ohne eine deutliche
Erhéhung der Rechenzeit auskommen sollten. Die bereits im Programm KENOREST
bestehenden Optionen zur Berechnung der Brennstofftemperatur und der
Moderatordichte auf Basis der Eingabedaten Druck und Temperatur sowie der
Brennstoffleistung sollten auf das neue System ubertragen werden. Dabei sollte eine
Modernisierung und Erweiterung der zugrundeliegenden Methoden umgesetzt
werden. Schliellich war eine Reihe weiterer MalBnahmen zur erweiterten
Anwendbarkeit und zur Vereinfachung der Bedienung von MOTIVE geplant. Die
hierzu durchgeflihrten Arbeiten und erzielten Ergebnisse sind in Abschnitt 4.1

dargestellt.

2.3.2 Weiterentwicklung beziiglich nuklearer Daten

Bei der Abbrandberechnung werden fir verschiedene Aufgaben umfangreiche nuklea-
re Daten benétigt. Wahrend der Transportrechnung werden auf der Basis von Neutro-
nenwirkungsquerschnittsdaten und des damit berechneten Neutronenflusses effektive
Eingruppen-Wirkungsquerschnitte flr die anschlieRende Inventarberechnung be-
stimmt. Fur diese werden aullerdem Zerfallsdaten, Spaltproduktausbeuten und die
Ubergangspfade zwischen Start- und Zielnukliden mit ihren entsprechenden Verzwei-
gungsverhaltnissen verwendet. Im Kontext von MOTIVE werden diese Daten mit dem
Werkzeug ENDF2Graph aus der ENDF/B-Bibliothek ausgelesen und fir VENTINA be-
reitgestellt, wahrend die fur die Transportrechnung mit KENO-VI benétigten Punktquer-

schnittsdaten mit dem ab der Version 6.2 in SCALE verfugbaren Programmpaket

4



AMPX-6 prozessiert werden mussen. Damit zukunftig eine konsistente Datenbasis flr
die Abbrandrechnung verwendet werden kann, sollte die gesamte Vorprozessierung im
Rahmen eines Skripts automatisiert werden. Um die Genauigkeit der Inventarberech-
nungen zu erhdhen und aulRerdem die Anwendungsmdglichkeiten von VENTINA zu
erweitern sollte die Anzahl der berucksichtigten Reaktionskanale erweitert und zusatz-
lich die notwendigen Daten zur Auswertung der Energiespektren eingelesen werden.
Dazu sollte eine Erweiterung des Werkzeugs ENDF2Graph zum Einlesen dieser Daten
und eine entsprechende Erganzung in VENTINA fir die zusatzlichen Reaktionskanale
erfolgen. Dies sollte unter anderem die Berechnung der Nachzerfallsleistung und von
Quelltermen fir nachgeschaltete Abschirmungsrechnungen ermdglichen. Zusatzlich
war das Einlesen und Verwenden verschiedener zusatzlicher Datenevaluationen wie
JEFF, JENDL und TENDL in MOTIVE zur Steigerung der Flexibilitat und der Diversitat
bei der Abbrandberechnung vorgesehen. Die zugehdrigen Arbeiten und Ergebnisse
sind in Abschnitt 4.2 beschrieben.

24 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen und Nukleare Daten

FUr die nukleare Berechnungskette ist es von groRer Wichtigkeit, Wirkungsquer-
schnittsbibliotheken in moglichst hoher Qualitat bereitzustellen. Im Rahmen des Vor-
habens sind dabei die fur die Abbrandberechnungen bendtigten nuklearen Daten von
besonderer Relevanz. Neben den Neutronen-Wirkungsquerschnitten sind dies Spalt-
ausbeuten und Zerfallsdaten. Im Rahmen des Vorgangervorhabens RS1513 wurde die
Unsicherheitsanalyse von Zerfallsdaten und Spaltausbeuten, d. h. das Sampling auf
Basis der entsprechenden Unsicherheitsdaten und die Modifikation der Daten in den
ORIGEN-Bibliotheken, in XSUSA implementiert. Dabei wurde auch die Méglichkeit
vorgesehen, eventuelle Korrelationen innerhalb der Unsicherheiten von Zerfallsdaten
und Spaltausbeuten zu berlcksichtigen; diese sind jedoch aktuell in den evaluierten
Datenfiles in ENDF-Struktur nicht verfigbar. Da angekindigt war, dass in der Version
6.2 des Programmsystems SCALE Kovarianzmatrizen (einschlief3lich Korrelationen) fir
die Spaltausbeuten enthalten sein wirden, sollten diese, sobald verfligbar, in das
XSUSA-System integriert werden. Dariber hinaus war eine Untersuchung des Einflus-
ses dieser Korrelationen auf die Unsicherheiten im Multiplikationsfaktor und in den

Nuklidinventaren anhand einer reprasentativen Beispielrechnung vorgesehen.

Im Gegensatz zu nuklearen Daten zur Simulation von Leichtwasserreaktor-(LWR)-

Anlagen, deren Unsicherheiten teilweise durch eine erhebliche Betriebserfahrung aus-



geglichen werden kénnen, fehlt diese Mdglichkeit bei alternativen Reaktorkonzepten
ganz oder zum groRen Teil. Dies betrifft unmittelbar die Aussagesicherheit fir neue
Reaktorkonzepte mit harteren Neutronenspektren. Ebenso liegt nur sehr geringe Be-
triebserfahrung fur gasgekuhlte Hochtemperaturreaktoren vor. Mittels Unsicherheits-
und Sensitivitdtsanalysen kann die Aussagesicherheit von Simulationen quantifiziert
werden. Eine systematische Unsicherheitsanalyse beziiglich der Abbrandberechnung
fur Systeme mit schnellem Neutronenspektrum sollte im Rahmen der Plattform
Uncertainty Analysis in Modeling of Sodium Fast Reactors (UAM-SFR) der Working
Party on Scientific Issues of Reactor Systems (WPRS) der OECD/NEA erfolgen. Wei-
terhin war die Teilnahme an dem im Rahmen der IAEA “Coordinated Research Project
(CRP) on High Temperature Gas-Cooled Reactor (HTGR) Uncertainty Analysis in Mo-
deling (UAM)” definierten Benchmark geplant. Hierbei sollten umfangreiche Analysen
an Modellen verschiedener HTGR-Konzepte, sowohl flr prismatische Anordnungen,

als auch fir solche vom Kugelhaufen-Typ, durchgefihrt werden.

Die TENDL-Bibliothek wird im Unterschied zu den etablierten Bibliotheken mit dem
TALYS Code auf der Basis grundlegender Kern- und Reaktionsmodelle sowie experi-
menteller Daten erzeugt. Durch diese Methode kénnen im Vergleich zu ENDF/B und
JEFF umfassendere Wirkungsquerschnittsdatensatze, Winkel- /Energieverteilungen
und Kovarianzdaten fur eine groflere Anzahl von Reaktionskandlen und Isotopen re-
produzierbar und automatisiert erzeugt werden. Mit dem Werkzeug ENDF2Graph soll-
ten die ENDF-formatierten Dateien der jeweils aktuellen TENDL Bibliothek gelesen und
zur Verwendung mit dem Programmsystem MOTIVE/VENTINA prozessiert werden.
Anhand von Abbrandrechnungen mit den verschiedenen Bibliotheken sollte untersucht
werden, ob durch die gréRere Anzahl an Ubergangspfaden (Pfad zwischen Start- und
Zielnuklid) und an Isotopen in der TENDL Bibliothek genauere Ergebnisse bei Ab-
brandrechnungen im Vergleich zur Verwendung von ENDF/B und JEFF erreicht wer-

den kann.

Die beschriebenen Arbeiten und dazu erzielten Ergebnisse sind in Abschnitt 5 naher

beschrieben.



3 AP1: Verifizierung des Abbrandprogrammsystems MOTIVE

3.1 Nachrechnung von Nachbestrahlungsanalyseproben

Zur Validierung der Ergebnisse eines Simulationsprogramms sind, soweit mdglich,
Vergleiche mit experimentellen Daten erforderlich. Fir den Fall des im vorliegenden
Vorhaben entwickelten Abbrandprogramms MOTIVE sind die primaren Ergebnisdaten
die Nuklidinventare des bestrahlten Brennstoffs. Zur Uberpriifung dieser Ergebnisdaten
konnen radiochemischen Analysen von Proben bestrahlter Brennelemente aus kom-
merziellen Leichtwasserreaktoren herangezogen werden. Mit der Datenbank
SFCOMPO 2.0 der OECD/NEA /MIC 17/ steht eine umfangreiche Sammlung frei ver-
fugbarer Proben zur Verfligung. Sie stellt neben den jeweiligen experimentellen Ergeb-
nissen eine aufbereitete Darstellung der fur eine Nachrechnung notwendigen Eingabe-
daten zur Verfigung und verfugt Gber Verknlpfungen zur jeweiligen Originalliteratur.
Ziel des Vorhabens war, eine Auswahl von Eingabedatensatzen zur Nachrechnung
dieser Nachbestrahlungsanalyseproben zu erstellen, die vom Umfang her mindestens
vergleichbar mit der bereits fir das Vorgangerprogramm bestehenden Datenbasis ist.
Die Eingabedaten wurden verwendet, um mit der aktuellen Version von MOTIVE und
unter Verwendung der Wirkungsquerschnittsdaten ENDF/B-VII.1 Validierungsrechnun-
gen durchzufiihren und die Ergebnisse mit den experimentellen Daten zu vergleichen
und auszuwerten. Die entsprechenden Arbeiten sind ausfiihrlich in einem separaten
Bericht /BEH 18/ dokumentiert. Daher erfolgt hier nur eine kurze Zusammenfassung

der wesentlichen Ergebnisse.

Insgesamt wurden im Rahmen des Vorhabens 74 Proben aus neun Reaktoren nachge-
rechnet. Die Proben stammen mehrheitlich von UO2-Brennelementen aus Druckwas-
serreaktoren. Nachgerechnet wurden zudem zwei Proben eines MOX-Brennelements.
Mit den 15 Proben der beiden Brennelemente SF98 und SF99 aus Fukushima Daini-2
wurden auch Siedewasserreaktorproben nachgerechnet. Die Anfangsanreicherung der
verschiedenen Brennelemente lag im Bereich zwischen 1,69 und 4,66 Gew.-% 2*°U.
Die Probenabbrande umfassten einen Bereich von 7,2 bis 58,9 GWd/tSM. Eine Auf-
stellung der nachgerechneten Proben findet sich in Tab. 3.1.



Tab. 3.1  Liste der im Rahmen des Berichts untersuchten Nachbestrahlungsanaly-

seproben
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Beznau - 1 PWR | MOX | 5.5 (Pu) 1 2 39.6 - 58.9
Calvert Cliffs - 1 PWR |UO, g'gi' 272, |53 g 18.7 - 46.5
Fukushima BWR |UO, [34,391 |2 15 72-44.0
Daini - 2
Gosgen PWR |UO, |35,4.1 2 3 21.8-38.9
GKN -2 PWR |UO, |38 1 1 54.0
Ohi - 1 PWR |UO, |32 1 1 52.4
Ohi - 2 PWR |UO, |169,32 |3 5 21.5-385
Takahama - 3 PWR |UO, |263,411 |3 14 14.3-47.3
Three Mile Island - 1 | PWR |UO, |4.01,466 |5 24 22.8-557

Summe 21 74

Ein Uberblick Uber die erzielten Ergebnisse ist in Abb. 3.1 fir eine Auswahl an nachge-
rechneten Nukliden gezeigt. Hierfur wurde zunachst fir alle Einzelproben die Abwei-
chung zwischen Rechnung und Experiment in der Form C/E-1 berechnet, wobei C fur
die berechnete Nuklidkonzentration und E fir die experimentell bestimmte Nuklidkon-
zentration steht. Anschlieliend wurde flr jedes Nuklid individuell der Mittelwert und die
Standardabweichung Uber alle Einzelproben bestimmt. Der mittlere C/E-1-Wert gibt
dabei die mittlere Abweichung zwischen Rechnung und Experiment an. Die Stan-
dardabweichung ist ein Mal} flr die Streubreite der Einzelwerte. GréRere Abweichun-
gen im Mittelwert weisen auf einen systematischen Fehler des Rechenprogramms oder
auch der Messung hin. Ein Beispiel fur letzteren Effekt ist der positive C/E-1-Wert bei
metallischen Spaltprodukten, der auf einem zu kleinen Messwert aufgrund von Ausfal-
lungseffekten in der Spaltproduktlésung bei der Messung beruht. Eine groRe Streubrei-
te bzw. grolie Standardabweichung deutet auf grof3e statistische Fehler hin. Dies kann
einerseits auf grolen Messunsicherheiten v.a. bei niedrigen Absolutwerten beruhen,
daneben sind Streuungen in den Rechenergebnissen aufgrund von Unsicherheiten in

den Eingabedaten denkbar.



C/E-1 mean and std for all calculated data

U-234 (#Exp: 74)
U-235 (#Exp: 74)
U-236 (#Exp: 74)
U-238 (#Exp: 54)
Np-237 (#Exp: 68)
Pu-238 (#Exp: 74)
Pu-239 {#Exp: 74)
Pu-240 {#Exp: 74)
Pu-241 (#Exp: 74)
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Am-241 (#Exp: 74)
Am-242 (#Exp: 53)
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Abb. 3.1  Darstellung der Gber alle nachgerechneten Proben gemittelten Abwei-

chungen zwischen Rechnung (C) und Experiment (E) als C/E-1 in Prozent.

Die Fehlerbalken geben die bei der Mittelung bestimmte Standardabweichung wieder



Wie in /BEH 18/ diskutiert, konnte mit MOTIVE insbesondere hinsichtlich der Aktinoi-
den eine Verbesserung der Ubereinstimmung zwischen Rechnung und Experiment ge-
genuber entsprechenden Ergebnissen mit KENOREST /BEH 14/ erzielt werden. Dies
unter anderem auf die Verwendung aktueller Wirkungsquerschnittsdaten zurickzufih-
ren. Hinsichtlich der Spaltprodukte sind die Ergebnisse von MOTIVE und KENOREST
vergleichbar. Ebenso lasst sich feststellen, dass die Qualitat der Ubereinstimmung zwi-
schen Rechnung und Experiment vergleichbar zu anderen veroffentlichten Ergebnis-
sen mit dem SCALE-Paket sind /ILA 12/.

3.2 Vergleich mit Rechenbenchmarks

Neben der Nachrechnung von experimentellen Daten bieten Rechenbenchmarks, bei
denen verschiedene Simulationsprogramme anhand der Ergebnisse der Berechnung
von detailliert beschriebenen Aufgabenstelllungen verglichen werden, eine weitere
Moglichkeit der Verifikation eines Simulationsprogramms. Im Rahmen des von der
GRS jahrlich veranstalteten ,AAA-Workshops* ist ein solcher Rechenbenchmark fir
jeweils ein Druckwasserreaktor-(DWR)-Brennelement und ein Siedewasserreaktor-
(SWR)-Brennelement durchgefuhrt worden /AUR 15/. Diese beiden Benchmarkaufga-
ben wurden genutzt um fur den aktuellen Entwicklungsstand die mit MOTIVE erzielten
Ergebnisse mit denen anderer Programme zu vergleichen. Die genaue Aufgabenspezi-
fikation ist in /AUR 15/ beschrieben. An dieser Stelle wird daher nur eine Ubersicht

uber die Aufgabenstellung gegeben.

Bei dem DWR-Brennelement handelt es sich um eine 18x18-24-Anordnung mit homo-
gener Anfangsanreicherung von 4,0 Gewichtsprozent #°U. Das Brennelement sollte
mit einer spezifischen Leistung von 37,085 W/gHM ohne zwischenzeitliche Abkling-
schritte bis zu einem Zielabbrand von 50 GWd/tHM bestrahlt und das brennelement-
gemittelte Inventar bestimmt werden. Fur die Rechnung mit MOTIVE wurde hierzu ein
Modell mit einer einzelnen Materialsorte definiert, so dass bereits wahrend der Rech-
nung ein gemitteltes Inventar und gemittelte Spektraldaten verwendet wurden. Im
Rahmen friherer Untersuchungen konnte gezeigt werden, dass dies gegenulber einer
stabweisen Modellierung und Mittelung der Ergebnisse nur zu sehr geringen Abwei-

chungen fuhrt.

Das SWR-Brennelement besteht aus einer 8x8-Anordnung mit einem zentralen runden

Wasserkanal, der den Bereich von 2x2 Brennstdben. Es enthdlt eine heterogene
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Brennstoffanordnung mit vier verschiedenen Anfangsanreicherungen von 2,3 bis 4,9
Gewichtsprozent 2*°U sowie Staben mit abbrennbarem Absorber mit einer Anfangsan-
reicherung von 3 wt% 2%U und 4,5 wt% Gadoliniumanteil. Dieses Brennelement sollte
mit einer spezifischen Leistung von 25,6 W/gHM bis zu einem Zielabbrand von
40 GWd/tHM abgebrannt werden, ebenfalls ohne zwischenzeitliche Abklingschritte.
Der Dampfblasengehalt des Moderators innerhalb des Wasserkastens soll dabei 40 %
betragen. Zu vergleichen ist das Uber die vier Eckstabe gemittelte Nuklidinventar sowie

der Verlauf des Multiplikationsfaktors tiber dem Abbrand.

Die Vergleichsrechnungen mit MOTIVE wurden mit der Version v0.6.3 durchgefihrt.
Hierbei handelt es sich um den aktuellen Stand der Entwicklung zum Ende des Vorha-
bens. Es wurden Rechnungen mit den Wirkungsquerschnittsbibliotheken ENDF/B-VII,
ENDF/B-VIl.1 und ENDF/B-VIII durchgeflihrt, um zwischen Effekten der Rechen-
methode und der Wirkungsquerschnittsbibliothek differenzieren zu kénnen. Zum Ver-
gleich mit anderen Rechenprogrammen wurde eine Untermenge der eingereichten Er-
gebnisse ausgewahlt. Dies sind im Einzelnen das Programm Serpent /LEP 15/ in den
Versionen 1.1.18 und 2.1.9 jeweils mit ENDF/B-VII Daten in kontinuierlicher Energie-
darstellung, die TRITON-Sequenz aus dem SCALE-Paket /OAK 12/ mit einer ENDF/B-
VII Multigruppenbibliothek, das Programm HELIOS-1.11 der Firma Studsvik mit einer
an LWR-Systeme angepassten ENDF/B-VI Bibliothek, und schlielich KENOREST mit
der standardmafigen JEF-2.2-basierten Wirkungsquerschnittsbibliothek sowie mit ei-
ner auf ENDF/B-VII-Daten aktualisierten Bibliothek.

DWR Brennelement

In Abb. 3.2 ist der Verlauf des Multiplikationsfaktors ke Uber dem Abbrand gezeigt.
Man sieht, dass alle Programme sehr ahnliche Ergebnisse liefern. Dies ist in Abb. 3.3
noch einmal verdeutlicht, in der die Ergebnisse in der Form der Abweichung vom Mit-
telwert von ket dargestellt sind. Abgesehen von den beiden KENOREST-Lésungen, die
sich deutlich von allen anderen unterscheiden, liegen alle Ergebnisse in einem schma-
len Band von etwa 600 pcm, das sich auch zu héheren Abbranden nur unwesentlich
aufweitet. Die drei mit MOTIVE berechneten kes-Verlaufe liegen dicht bei den tbrigen
Lésungen, wobei zu hdheren Abbranden hin etwas hdhere Reaktivitdten berechnet
werden. Wahrend die Losungen zu ENDF/B-VII und ENDF/B-VII.1 nahezu identisch
sind, weist das Ergebnis mit ENDF/B-VIII-Daten zu Beginn des Abbrands eine um etwa
200 pcm geringere Reaktivitat auf. Diese Diskrepanz wachst zu héheren Abbréanden

hin leicht an.
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Abb. 3.2 GRS Rechenbenchmark, DWR Brennelement. Verlauf des Multiplikations-
faktors tUber dem Abbrand
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Abb. 3.3 GRS Rechenbenchmark, DWR Brennelement. Abweichungen der Multipli-
kationsfaktoren vom Mittelwert
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Abb. 3.7 GRS Rechenbenchmark, DWR Brennelement. Nuklidinventare Spaltpro-
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Die Ergebnisse zu den Nuklidinventaren sind in Abb. 3.4 und Abb. 3.5 flr die Aktinoi-
den sowie in Abb. 3.6 und Abb. 3.7 fUr die Spaltprodukte gezeigt. Die mit MOTIVE be-
rechneten Ergebnisse bewegen sich dabei im Allgemeinen im Rahmen der Streubrei-
ten der Ergebnisse der anderen Programme. Die Ergebnisse zeigen dabei haufig ein
ahnliches Verhalten wie das auf ahnlichen Konzepten beruhende Programm
SERPENT. Auffallig ist, dass die mit den ENDF/B-VII.1- und ENDF/B-VIII-Daten er-
zeugten Ergebnisse in einigen Fallen von der Lésung mit ENDF/B-VII abweichen. Hier
spielen offensichtlich gednderte Wirkungsquerschnittsdaten eine Rolle. Erwahnenswert
ist vor allem auch das von allen anderen Lésungen deutlich abweichende Ergebnis flr
235, das mit den ENDF/B-VIII-Daten berechnet wurde. Der hier auftretende Unter-
schied von mindestens 4 % ist Uberraschend und bendétigt eine ndhere Untersuchung.
Da die ENDF/B-VIII-Bibliothek erst kurz vor Vorhabensende bereitgestellt werden
konnte, steht eine solche Untersuchung noch aus. Ein Problem bei der Bereitstellung
der Bibliothek ist nicht auszuschlieRen, da die Verdéffentlichung der ENDF/B-VIII-Daten
mit einer Anderung im ENDF-Datenformat einhergegangen ist und die Programme zum
Prozessieren der Daten noch nicht vollstdndig angepasst waren. Der Grund flr den
Unterschied bei 2**U muss dabei nicht unbedingt in den Daten des Nuklids selbst be-
grindet liegen, sondern kann auch von anderen Nukliden herriihren, die einen wesent-

lichen Beitrag zum Neutronenspektrum und zur Reaktivitat liefern.

In Fallen, bei denen die Nuklidkonzentration der MOTIVE-Rechnungen wesentlich von
den anderen Ergebnissen abweicht, muss dies nicht zwingend bedeuten, dass diese
Ergebnisse schlechter sind. So konnte zum Beispiel fur die Curium-Isotope eine Ver-
besserung der Nachrechnung von Nachbestrahlungsanalyseproben gegenlber
KENOREST nachgewiesen werden.

SWR Brennelement

Wie in Abb. 3.8 und Abb. 3.9 dargestellt sind die Unterschiede in den kes-Verldaufen der
einzelnen Abbrandprogramme deutlich groRer als bei der Aufgabe fir das DWR-
Brennelement. Dies liegt hauptsachlich am Ausbrand der abbrennbaren Absorber in-
nerhalb der ersten 15 GWd/tSM. Da schon eine geringe Anderung in der Gadolinium-
konzentration zu vergleichsweise groRen Anderungen in der Reaktivitat fihrt, tritt hier
ein unterschiedliches Verhalten der verschiedenen Programme deutlicher zu Tage.
Auffallig ist auch das von der Mehrheit der Programme abweichende Verhalten der
beiden KENOREST-L&sungen im Bereich hdherer Abbrande, d. h. nach dem Gadolini-
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umausbrand. Dies konnte auf einen Effekt des Dampfblasengehalts zurlickzufiihren
sein.
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Abb. 3.8 GRS Rechenbenchmark, SWR Brennelement. Verlauf des Multiplikations-
faktors tUiber dem Abbrand
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Die Ergebnisse der Rechnungen mit MOTIVE liegen im Bereich der Ubrigen Resultate.
Allerdings ist im Bereich um den Gadolinium-Peak eine gegenlber den anderen Er-
gebnissen um etwa 1000 pcm niedrigere Reaktivitdt zu beobachten. Fir héhere Ab-
brande, d. h. nach dem Gadoliniumausbrand, liegen die mit MOTIVE berechneten Er-
gebnisse im oberen Bereich des aus den verschiedenen LOsungen gebildeten
Reaktivitdtsbands. Das Verhalten in diesem Bereich ist vergleichbar zu der Situation
beim DWR-Brennelement. Ebenso wie bei den Rechnungen zum DWR-Brennelement
zeigen die Lésungen zu den ENDF/B-VII- und ENDF/B-VII.1-Daten nahezu identische
Reaktivitatsverlaufe, wahrend die Reaktivitatswerte flr die ENDF/B-VIII-Lésung um et-
wa 250 pcm niedriger liegt. Da andere Effekte ausgeschlossen werden kénnen, han-

delt es sich hierbei um einen reinen Bibliothekseffekt.

Die mit MOTIVE berechneten Ergebnisse zu den Nuklidinventaren fir die Aufgaben-
stellung zum SWR-Brennelement zeigen ein zu den DWR-Ergebnissen vergleichbares
Verhalten. Der Vergleich mit den Ergebnissen der anderen Codes ist in Abb. 3.10 und
Abb. 3.11 flr die Aktinoiden sowie in Abb. 3.12 und Abb. 3.13 flr die Spaltprodukte ge-
zeigt. Auffallig gegeniber der Situation beim DWR-Brennelement ist, dass alle
MOTIVE-Ergebnisse fiir 225U um mindestens 4 % von den Ergebnissen der anderen
Codes abweichen. Hier treten unter Umstanden Unterschiede im Neutronenspektrum
aufgrund der komplexeren geometrischen Situation und des von Null verschiedenen
Dampfblasengehalts zu Tage. Bei 2°Pu sind solche Unterschiede allerdings nicht zu
beobachten. Eine wesentliche Rolle durfte auch die beim SWR-Brennelement starker
zu Tage tretenden Unterschiede in der Berechnung des Abbrands spielen, die sich an
der groReren Streubreite der “8Nd Konzentration ablesen lasst. Diese liegt bei etwa
3 % gegentiber etwa 1,5 % beim DWR Brennelement. Die '“Nd-Konzentration stellt
ein Mal flr die Gesamtanzahl an Spaltungen wahrend des Abbrands dar. Der um etwa
1 % Uber dem Mittelwert liegende Gehalt an “8Nd bei den MOTIVE Rechnungen spie-
gelt sich direkt in der geringeren 2*°*U-Konzentration wieder. Grundsatzlich spielen zwei
mogliche Effekte flr die angesprochene Streubreite eine Rolle. Zum einen kann bei
gleichem Brennelementabbrand eine unterschiedlich berechnete Verteilung der Leis-
tungen der einzelnen Stabe zu Unterschieden beim stabweisen Abbrand flihren, zum
anderen spielt bei den gadoliniumhaltigen Brennstdben der Neutroneneinfang eine
gréRRere Rolle bei der Entwicklung der thermischen Leistung des Brennelements. Der
Beitrag des Neutroneneinfangs wird allerdings von den verschiedenen Programmen
bei der Leistungsermittlung auf unterschiedliche Art und Weise berlcksichtigt. Insge-

samt liegen mit MOTIVE erzielten Ergebnisse im Bereich der Ubrigen Daten, so das
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aufgrund der Rechenbenchmarks zusatzliches Vertrauen in die Qualitat der Berech-

nungen gewonnen werden konnte.
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4 AP2: Weiterentwicklung der GRS-eigenen Methoden zur
Abbrandberechnung

Im Rahmen des vorliegenden Vorhabens wurden umfangreiche Entwicklungsarbeiten
am Programmsystem MOTIVE und dem zugehdrigen Nuklidinventarberechnungs-
programm VENTINA durchgefiihrt. Diese lassen sich im Wesentlichen in zwei Bereiche
unterteilen, Uber die im Folgenden separat berichtet wird. Die Entwicklungsarbeit am
Programm selbst, d.h. an der Programmstruktur und der Funktionalitdt des Pro-
gramms, wird in Abschnitt 4.1 dargestellt. Fur die Berechnungen werden in verschie-
denen Teilbereichen des Programms nukleare Datenbibliotheken bendtigt. Die Verbes-
serung und Erweiterung dieser Bibliotheken und der zu ihrer Bereitstellung bendtigten

Programme und Skripte wird in Abschnitt 4.2 beschrieben.

41 AP2.1: Weiterentwicklung MOTIVE/VENTINA

Im Rahmen des Vorhabens wurde das Programmsystem MOTIVE/VENTINA um einige
Funktionalitaten erganzt, die das Einsatzspektrum des Programms erweitern, die Qua-
litdt der Ergebnisse verbessern, und den Bedienungskomfort erhdhen. Diese werden

im Folgenden einzeln dargestellt.

' Eingabedaten |

nukleare
Daten

Inventare Kopplung
Steuerungs-

3D Neutronentransport

VENTINA

Ergebnisdaten

Abb. 41  Schematische Darstellung des Programmablaufs von MOTIVE
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411 Predictor-Corrector Verfahren

Der grundlegende Programmablauf von MOTIVE ist in Abb. 3.1 dargestellt. Standard-
mafig erfolgt die Kopplung iterativ. Zunachst wird fir einen Zeitschritt mit Hilfe des ge-
koppelten Monte Carlo Programms der Neutronenfluss berechnet. Mit diesem werden
die Reaktionsraten fur die Nuklidinventarberechnung bestimmt und damit die zeitliche
Entwicklung des Nuklidinventars bis zum nachsten Zeitschritt berechnet. Uber dieses
aktualisierte Inventar wird dann der Neutronenfluss zum nachsten Zeitschritt bestimmt.
Bei dieser Art der Kopplung wird von der Naherung ausgegangen, dass sich die Spekt-
ralverhaltnisse wahrend des Zeitschritts nicht andern. Die Zeitschritte dirfen daher
nicht zu lang gewahlt werden, um den dadurch verursachten Fehler nicht zu grof3 wer-
den zu lassen. In der Literatur werden daher einige Verfahren beschrieben, die Korrek-
turen fir diesen Fehler ermdglichen, sogenannte Predictor-Corrector-Verfahren. Eine
umfangreiche Beschreibung solcher Verfahren findet sich in /ISO 15a/, /ISO 15b/,
/ISO 11a/ und /ISO 11b/. Fur die Implementierung in MOTIVE wurden drei Verfahren
ausgewanhlt, die einerseits eine effiziente Verbesserung der Kopplung versprechen,
anderseits mit einem mdglichst geringen zusatzlichen Rechenaufwand einhergehen.
Diese Verfahren werden in den folgenden Abséatzen im Einzelnen beschrieben. Zum
Verstandnis der Algorithmen-Beschreibung und der zugehdrigen graphischen Darstel-
lungen sind einige Definitionen zu beachten: Es wird jeweils ein Abbrandschritt be-
schrieben dessen Beginn mit To und dessen Ende mit T4 bezeichnet werden soll. In
den Ablaufschemata bezeichnet N; das Nuklidinventar zum Zeitschritt T;, F; ist ein Neut-
ronenflussberechnungsschritt zum Zeitpunkt Ti und D; stellt einen Nuklidinventarbe-

rechnungsschritt zum Zeitpunkt T; dar.

Standard-Verfahren

Die hier als Standard-Verfahren bezeichnete Predictor-Corrector-Methode wird in
/ISO 15a/ auch als CE/BE-Verfahren bezeichnet (fir ,constant extrapolation/backwards
extrapolation®). Es ist schematisch in dargestellt und umfasst flir einen einzelnen Ab-

brandschritt die folgenden Schritte:

1. Der Neutronenfluss ¢, wird mit dem Nuklidinventar zum Zeitpunkt T, berech-
net.

2. Mit diesem Neutronenfluss werden die Reaktionsraten fir die Nuklidinventarbe-
rechnung bestimmt und die Zeitentwicklung des Inventars bis zum Zeitpunkt T,

berechnet.
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Mit dem neuen Nuklidinventar wird eine weitere Flussberechnung durchgefuhrt.
Aus dem so bestimmten Fluss ¢, werden erneut Reaktionsraten bestimmt.

Mit diesen wird die Inventarberechnung von Ty bis T1 wiederholt.

o g R~ W

Als finales Nuklidinventar zum Zeitpunkt T1 wird der Mittelwert aus beiden Be-
rechnungen verwendet.

7. Das gemittelte Inventar und der Fluss ¢, dienen als Startwerte fiir den nachsten
Abbrandschritt.

Zu beachten ist, dass bei der hier implementierten Version dieses Verfahrens jeweils
nur eine Flussberechnung pro Zeitschritt durchgefiihrt werden muss. Es werden also
keine zusatzlichen, rechenintensiven Flussberechnungsschritte bendtigt. In einer Vari-
ante dieses Verfahrens kann nach der Mittelung des Nuklidinventars vor dem Beginn
des nachsten Zeitschritts eine erneute Flussberechnung durchgefiihrt werden. Dies ist
insofern praziser, als dass die Flussberechnung mit dem finalen Nuklidinventar und
nicht mit dem der Predictor-Rechnung gemacht wird. Allerdings wird der Genauigkeits-
gewinn durch einen Uberproportional groRen Mehraufwand bezahlt. Da die Gesamtre-
chendauer im Wesentlichen von der Dauer der Flussberechnung bestimmt wird, wird in

dieser Variante der Rechenaufwand nahezu verdoppelt.

I D T T
Schritt 1 Fo
Schritt 2

Schritt 3

Schritt 4

Schritt 5

Schritt 6

Schritt 7

Schritt 8

Abb. 4.2  Graphische Darstellung des Standard-Predictor-Corrector-Verfahrens
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Zwischenwertmethode

Bei der zweiten implementierten Methode, der sog. Zwischenwertmethode, wird die
Flussberechnung jeweils zum halben Zeitschritt durchgefiihrt, so dass die Nuklidinven-
tarberechnung in linearer Naherung mit dem mittleren Neutronenfluss dieses Zeitschrit-
tes erfolgt. Eine analoge Methode ist beispielsweise in der TRITON-Sequenz des
SCALE-Pakets implementiert /REA 17/. Im Detail funktioniert dieses Verfahren folgen-

dermalien:

0. Initialisierungsschritt (nur zu Beginn der Rechnung): Mit dem Anfangsinventar
wird eine Neutronenflussberechnung zum Zeitpunkt To durchgeflhrt.

1. Aus dem Neutronenfluss werden die Reaktionsraten fur die Nuklidinventarbe-
rechnung bestimmt.

2. Das Zeitentwicklung des Nuklidinventars erfolgt mit diesen Reaktionsraten bis
zum Zeitpunkt T12= (To + T1)/2.
Mit dem neuen Nuklidinventar wird erneut eine Flussberechnung durchgefihrt.
Mit dem neu berechneten Fluss werden erneut Reaktionsraten bestimmt und
mit diesen die Nuklidinventarberechnung wiederholt, dieses Mal bis zum Zeit-
punkt T1.

5. Die Nuklidinventarberechnung wird mit den gleichen Reaktionsraten fortgesetzt
bis zur Zeit T3 = (T1 + T2)/2, und das Verfahren kann danach bei Schritt 3 fort-

gesetzt werden.

-I
=

Schritt 1 7

Schritt 2

Schritt 3

Schritt 4

Schritt 5

Schritt 6

Abb. 4.3  Graphische Darstellung des Zwischenschritt-Verfahrens

24



Wie beim Standardverfahren entspricht auch hier die Zahl der Flussberechnungen der
Berechnung ohne Predictor-Corrector. Es entsteht also ebenfalls nur sehr geringer zu-

satzlicher Rechenaufwand in Form von zusatzlichen Inventarberechnungen.

Lineare Extrapolation

Bei der Methode der linearen Extrapolation werden die Reaktionsraten zweier voran-
gegangener Zeitschritte verwendet, um fiir den folgenden Zeitschritt Reaktionsraten zu
extrapolieren, mit denen dann die Nuklidinventarberechnung erfolgt. In Einzelschritten

dargestellt funktioniert der Algorithmus folgendermalien:

0. Initialisierungsschritte: Zunachst mussen zwei Zeitschritte To und T4 konventio-
nell, d. h. ohne Predictor-Corrector gerechnet werden.

1. Fur den nachsten Zeitschritt werden die fir die beiden vorhergehenden Zeit-
schritte berechneten Reaktionsraten verwendet, um neue Reaktionsraten bis
zur Zeit T2 zu extrapolieren. Dabei kdnnen beliebig viele Zwischenschritte ver-
wendet werden.

2. Die Berechnung des Nuklidinventars lauft dann folgendermalien:

a. Es werden Zwischenschritte ti,...,t, gebildet.

b. Die Nuklidinventarberechnung erfolgt dann von Schritt T4 bis t1 mit den
zum Zeitpunkt T4 berechneten Reaktionsraten.

c. Die Nuklidinventarberechnung von ti bis t. erfolgt mit den fur t1 extrapo-
lierten Reaktionsraten.

d. Die Nuklidinventarberechnung von t; bis t3 erfolgt mit den fir t3 extrapo-
lierten Reaktionsraten.

e. Dies wird fortgesetzt bis T, erreicht ist.

3. Mit dem flUr T> berechneten Inventar erfolgt eine neue Flussberechnung und die
Rechnung wird mit Schritt 1 fortgesetzt und solange iteriert bis der Zielabbrand

erreicht ist.

Da der erste Zeitschritt bei der Abbrandrechnung im Allgemeinen ein Initialisierungs-
schritt ist, bei dem sich unter anderem die Xenon-Konzentration auf ihren Gleich-
gewichtswert einstellt, ist diese Methode so implementiert, dass erst nach dem dritten
Schritt mit der Extrapolation begonnen wird. Wie bei den vorhergehenden Methoden
ergibt sich auch hier wieder keine signifikante Erhdhung der Rechenzeit, da ebenfalls
keine zuséatzlichen Neutronenflussberechnungen benétigt werden. Solange die Ande-

rungen in den spektralen Verhaltnissen im Wesentlichen linear bleiben, hat diese Me-
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thode den Vorteil, dass ein langerer Abbrandschritt in kirzere Inventarberechnungs-
schritte eingeteilt werden kann, bei denen jeweils die Reaktionsraten aktualisiert wer-
den, ohne dass zuséatzliche Neutronenflussberechnungen notwendig werden. Wenn
sich die Anderung der Reaktionsraten (iber den Abbrand nichtlinear verhalt, wie dies
beispielsweise bei Brennelementen mit abbrennbaren Absorbern der Fall ist, kann das
Verfahren versagen und deutlich schlechtere Ergebnisse liefern als die konventionelle

Rechnung.

Abb. 4.4  Graphische Darstellung der linearen Extrapolationsmethode
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Abb. 4.6 Reaktivitatsdifferenz der verschiedenen Berechnungsmethoden im Ver-

gleich zur Referenzrechnung

Zu Testzwecken wurde das in Abschnitt 3.1 beschriebene SWR Brennelementmodell

verwendet, um das Potential der verschiedenen Verfahren zu illustrieren. Hierzu wurde
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zunachst eine Referenzrechnung mit sehr feinen Zeitschritten durchgefihrt. Anschlie-
Rend wurde je eine Rechnung ohne Predictor-Corrector und mit den drei beschriebe-
nen Predictor-Corrector-Verfahren durchgefuhrt und mit der Referenzrechnung vergli-
chen. In Abb. 4.5 ist der Verlauf des Multiplikationsfaktors Uber die Bestrahlungsdauer
gezeigt. Man sieht, dass die konventionelle Rechnung zu einer deutlich zu flachen Kur-
ve fuhrt, also das Gadolinium zu langsam ausbrennt. Mit dem Standard-Predictor-
Corrector-Verfahren wird hingegen die Referenzrechnung sehr gut getroffen, trotz der
deutlich gréberen Zeitschritte. Gleiches gilt auch fur das Zwischenwertverfahren. Das
lineare Extrapolationsverfahren lberschatzt den Multiplikationsfaktor zunachst, um ihn
dann nach Uberschreiten des Maximums der Kurve tendenziell zu niedrig auszurech-
nen. Dieses Verhalten ist auf die Nichtlinearitat des betrachteten Problems zurtickzu-
fuhren. Aufgrund der Ergebnisse dieser und weiterer Testrechnungen wurde die hier
als Standardverfahren bezeichnete Methode durchgangig fir alle weiteren Rechnun-
gen verwendet. Dies gilt auch fir die in Kapitel 3 beschriebenen Validierungsrechnun-

gen.

4.1.2 Anbindung des Monte Carlo-Programms OpenMC

Das Programmsystem MOTIVE wurde von vorneherein so ausgelegt und strukturiert,
dass eine Anbindung zusatzlicher oder alternativer externer Programme einfach und
ohne grofien Programmieraufwand maoglich ist. Dies dient einerseits dem Zweck, eine
gewisse Unabhangigkeit von einzelnen externen Modulen zu erreichen, und um ande-
rerseits die Moglichkeit zu einer Verifizierung der Ergebnisse der externen Module zu
erhalten. Daher war ein Ziel des vorliegenden Vorhabens, ein zweites Programm zur
Berechnung des Neutronenflusses in den Programmablauf einzubinden. Die Wahl fiel
dabei auf das urspringlich am MIT entwickelte Open Source Programm OpenMC
/ROM 13/. Es handelt sich dabei um ein in erster Linie auf Kritikalitdtsrechnungen spe-
zialisiertes Monte Carlo Programm. Es ermdglicht die Berechnung dreidimensionaler
durch Flachen zweiter Ordnung begrenzter Geometrien. Das Programm zeichnet sich
durch moderne Programmiermethoden und eine gute Anwendbarkeit bei hoch-
parallelisierten Rechungen aus. Es wird von einer Gruppe von Programmierern ver-
schiedener vorwiegend US-amerikanischer Universitaten und Forschungseinrichtungen
weiterentwickelt. Die wenig restriktive MIT-Lizenz, unter der das Programm veroffent-

licht ist, ermdglicht eine problemlose Verwendung des Programms.

Die Anbindung des Programms erfolgte analog zur Anbindung des Programms KENO-

VI Uber das automatisierte Schreiben von Eingabedateien, eine Ansteuerung des Pro-
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gramms innerhalb von MOTIVE und das Auslesen der Ergebnisdaten. Hierzu wurden
entsprechende Schreibe- und Leseroutinen geschrieben. Die ausgelesenen Ergebnis-
daten, im Wesentlichen der Neutronenfluss in den relevanten Materialien, der Multipli-
kationsfaktor und die zugehdrigen Unsicherheiten, werden in die bereits vorhandenen
Datenstrukturen geschrieben, so dass der ubrige Programmablauf identisch zu dem
bei Verwendung von KENO-VI ist. Die Ansteuerung des jeweiligen Neutronenflussbe-
rechnungsprogramms erfolgt Uber einen Parameter in der Eingabedatei
(,flux solver®). Dadurch kann der gleiche Eingabedatensatz mit beiden Flusslésern
verwendet werden. Es muss lediglich der genannte Eingabeparameter angepasst wer-
den.

OpenMC unterliegt einer kontinuierlichen Weiterentwicklung, so dass in regelmaRigen
Abstanden neue Versionen veroffentlicht werden. Diese enthalten teilweise auch Ande-
rungen an fur die Kopplung mit MOTIVE relevanten GréRen wie zum Beispiel dem

Ausgabedatenformat und dem Format der Wirkungsquerschnittsdaten.
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Abb. 4.8 Differenz der Nuklidinventare fur MOTIVE-Rechnungen mit den Program-
men KENO und OpenMC

Dies fUhrt dazu, dass entsprechende Anderungen an MOTIVE notwendig werden, um
die jeweils aktuelle Version anzubinden. Bei Erstellung der Kopplung wurde OpenMC

in der Version 0.7.1 verwendet. Aktuell ist die Version 0.9.0 angebunden.

Zur Verifikation der Kopplung wurden eine Reihe von Testrechnungen durchgefihrt.
Als Beispiel ist in Abb. 4.7 der Verlauf der ke-Werte und deren Differenz Uber dem Ab-
brand fur das oben beschriecbene SWR Benchmarkmodell gezeigt. Die starken
Schwankungen in der Differenz der beiden Ergebnisse bis zum Gadoliniumausbrand
sind vermutlich mit statistischen Variationen zu erklaren. In Abb. 4.8 sind die zugehori-
gen Differenzen der Nuklidkonzentrationen gezeigt. Die Unterschiede liegen in einem
Bereich, der fur zwei unterschiedliche Neutronenflussberechnungsprogramme zu er-

warten ist.
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41.3 Berechnung der Moderatordichte

Das Vorgangerprogramm KENOREST verflgt tUber die Méglichkeit einer internen Mo-
deratordichte-Berechnung. Diese Funktion stellt eine wesentliche Erleichterung bei der
Erstellung von Eingabedateien flr Abbrandrechnungen, da die Definition der Nuklid-
dichten entfallt und lediglich Druck, Temperatur und gegebenenfalls der Dampfblasen-
gehalt angegeben werden muss. Daher sollte diese Funktion in MOTIVE tGbernommen
werden. Die Berechnungsroutinen wurden dabei einer Aktualisierung unterzogen. Hier-
zu wurden die in /WAG 08/ angegebenen Zustandsgleichungen flr Wasser und Was-
serdampf in einer Routine in MOTIVE implementiert und in den Programmablauf inte-
griert. Das sich ergebende Phasendiagramm dieser Implementierung ist in Abb. 4.9

dargestellt.

Wie beschrieben kann in MOTIVE der Moderator fur Leichtwasserreaktor-
Brennelemente Uber die Angabe von Druck, Temperatur, Borkonzentration und
Dampfblasengehalt definiert werden. Die zugehdrige nuklidweise Materialzusammen-
setzung wird dann intern ausgerechnet. Zur Bearbeitung von Benchmarkaufgaben, bei
denen haufig eine Materialzusammensetzung vorgegeben ist, kann das Moderatorma-

terial im Gegensatz zu KENOREST auch nuklidweise definiert werden.
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Abb. 4.9 Phasendiagramm fur Wasser gemafR dem implementierten Modell
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414 Brennstofftemperaturberechnung

Das Temperaturverhalten des Brennstoffs wahrend des Abbrands ist bei vielen An-
wendungen und Aufgabenstellungen nur in unzureichendem Mal} bekannt. Die Még-
lichkeit, die Brennstofftemperatur wahrend des Abbrands innerhalb des Programmab-
laufs zu bestimmen und anzupassen ist daher eine nitzliche Erweiterung, die die

Aussagefahigkeit des Programms erhoht.

Zur Berechnung der Brennstofftemperatur wurden zwei verschiedene Ansatze verfolgt.
Zum einen wurde ein iteratives Losungsverfahren zu Lésung der Warmetransport-
gleichung implementiert. Dieses Verfahren ist vergleichbar mit dem Ansatz, der in dem
Programm zur Berechnung des Brennstoffverhaltens FRAPCON /GEE 14/ implemen-
tiert ist. Zusatzlich wurde einen analytische Naherung implementiert, die in /KUD 10/
beschrieben ist. Fur die Temperaturberechnung werden die radialen geometrischen
Abmessungen der Stabzelle bendtigt, sowie die Warmeleistung des Brennstoffpellets

und die Moderatortemperatur.
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Abb. 4.10 Radialer Temperaturverlauf einer Beispiel-Stabzelle berechnet mit dem

Modul zur Brennstofftemperaturberechnung
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Da innerhalb von MOTIVE die Brennstableistung fur jedes definierte Brennstoffmaterial
in jedem Abbrandschritt einzeln berechnet wird, kann so auch stabweise fur jeden Ab-
brandschritt die Brennstofftemperatur berechnet werden. Uber die Doppler-
Verbreiterung bewirkt diese eine direkte Rlckkopplung auf die neutronenphysikali-

schen Eigenschaften des simulierten Brennelements.

Zu beachten ist, dass es sich bei dem beschriebenen Modell nicht um eine vollstandige
Kopplung mit einem Thermohydraulikprogramm handelt. Im Gegensatz zu einem sol-
chen sind die nétigen Parameter wie die Brennelementleistung und die Moderator-
temperatur fest von aullen vorgegebene Grélien, die vorab anderweitig bestimmt wur-

den.

41.5 Materialaustausch-Funktion

In vielen Anwendungsfallen, insbesondere auch bei der Nachrechnung von Nach-
bestrahlungsanalyseproben, kommt es vor, dass sich wahrend des Abbrands geomet-
rische Anderung ergeben. Beispiele hierfiir sind das Ein- und Ausfahren von Steuer-
stdben oder der Austausch einzelner Stabe eines Brennelements zwischen zwei
Zyklen.

Daher wurde in MOTIVE eine Funktion implementiert, die einen solchen Materialaus-
tausch ermdglicht. Bei der Implementierung wurde darauf geachtet, einen maglichst
allgemeinen Ansatz hierfur zu wahlen, um mdglichst viele denkbare Situationen abzu-
decken. Es kdénnen daher beliebige Materialien innerhalb der definierten Geometrie
ausgetauscht werden, also nicht nur Brennstoffmaterialien sondern auch Strukturmate-
rialien oder der Moderator. In der Eingabedatei ist hierzu an der entsprechenden Stelle
ein Platzhalter statt der normalen Materialdefinition zu verwenden. Die Definition des
Materialtauschs erfolgt dann Uber eine Definition in der Eingabedatei im Block

power history der folgenden Art:

material swap matl
0 absorber 10 moderator

end

Im vorliegenden Beispiel, bei dem das Ausfahren eines Steuerstabs simuliert wird, ist
matl der Platzhalter; in der mittleren Zeile des Beispiels wird definiert, zu welchem
Zeitschritt welches Material eingesetzt wird. Im vorliegenden Fall wird zum Zeitschritt O

das Material absorber eingesetzt. Dieses wird im Zeitschritt 10 durch das Material
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moderator ersetzt. Beide Materialien missen im Materialdefinitionsblock definiert

sein, solange sie nicht wie im Fall des Moderators bereits intern definiert werden.

Abb. 4.11 Darstellung eines Brennelementausschnitts mit Steuerstabfihrungsrohr

vor und nach Ausfahren des Steuerstabs

In Abb. 4.11 ist die Auswirkung eines Materialtauschs im KENO-Modell anhand des

Beispiels des Ausfahrens eines Steuerstabs gezeigt.

4.1.6 Erweiterungen und Verbesserungen an VENTINA

Aufgrund des urspringlichen Anwendungsspektrums im Bereich der Reaktorphysik
war das Nuklidinventarberechnungsprogramm VENTINA zunachst auf die wichtigsten
Neutronenreaktionskanale beschrankt, namlich Spaltung, Neutroneneinfang ((n, y)-
Reaktion) und die (n, 2n)-Reaktion. Fir eine universellere Einsetzbarkeit von
VENTINA, zum Beispiel auch fir Aktivierungsrechnungen, ist jedoch ein mdglichst um-
fassender Satz an verwendbaren Reaktionen notwendig. Als erster Schritt in diese
Richtung wurden zusatzlich die Reaktionskanale (n, 3n), (n, 4n), (n, a) und (n, 2a) in
VENTINA implementiert. Zusatzlich wurde die Erfassung von a-Partikeln beim Alpha-
zerfall und bei den Reaktionen (n, a) und (n, 2a) erganzt. Dies ist insbesondere fur die
Erfassung der Spaltgasbildung wahrend des Abbrands wichtig. Aufgrund der Methode
mit der innerhalb von VENTINA die Transmutations-Matrix — die Matrix, mit der alle
Ubergange von einem Nuklid zu einem anderen und den zugehérigen Raten erfasst
werden — aufgestellt wird, ist es aktuell nicht mdglich Reaktionskanale zu bertcksichti-
gen, die den gleichen Reaktionspfad (d. h. gleiches Start- und Zielnuklid) besitzen wie
ein Zerfallskanal. Ein Beispiel hierfur ist die (n, p)-Reaktion, die den gleichen Pfad wie
der B*-Zerfall besitzt. Um diesen Umstand zu &ndern sind kinftig weitere, umfangrei-
che Anpassungen am VENTINA-Quellcode notwendig, die den gegebenen Rahmen

des aktuellen Vorhabens Ubersteigen.
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Neben den genannten Erweiterungen wurde auferdem die Ausgabe von VENTINA um
die materialweise Angabe der in VENTINA berechneten Leistung und des im Zeitschritt
erzielten Abbrands erweitert. Dies ermdglicht in MOTIVE die zeitschrittweise Angabe
der Stableistungen und der stabweisen Abbrande und ermdglicht das in Abschnitt 4.1.4

beschriebene Leistungsfeedback fur die Brennstofftemperaturberechnung.

4.2 AP2.2: Weiterentwicklung der nuklearen Datenbasis

Innerhalb von MOTIVE werden an verschiedenen Stellen im Programmablauf nukleare
Datenbibliotheken bendtigt. Dies sind die hochaufgelésten Multigruppenwirkungsquer-
schnittsdaten fur die Kondensation der Reaktionsraten fur die Nuklidinventarberech-
nung, die Zerfallsdaten, Verzweigungsverhaltnisse und Spaltproduktausbeuten fir
VENTINA und die Wirkungsquerschnittsbibliotheken mit kontinuierlichem Energiespekt-
rum (,Continuous Energy“, CE) fur die Monte Carlo-Programme zur Neutronenfluss-
berechnung. Weiterhin werden Halbwertszeiten und Zerfallsenergien und -spektren flir

die Berechnung abgeleiteter Ergebnisgroen in MOTIVE bendtigt.

Die Bereitstellung und Pflege dieser Daten erfordert teilweise erheblichen Aufwand und
entsprechendes Know-how. Die Qualitdt der mit MOTIVE berechneten Ergebnisse
hangt dabei entscheidend von der Qualitat der zugrundeliegenden Daten ab. In den
folgenden Abschnitten werden Arbeiten beschrieben, die im Rahmen des Vorhabens
durchgefuhrt wurden, um die fur MOTIVE bereitgestellten Bibliotheken und die dafur

bendtigten Software-Werkzeuge weiterzuentwickeln und zu verbessern.

421 Wirkungsquerschnittsbibliotheken fiir die Monte-Carlo Codes

Die kontinuierlichen Wirkungsquerschnittsdaten (CE-Bibliotheken) flir die angekoppel-
ten Monte Carlo-Programme KENO-VI und OpenMC werden grundsatzlich mit den je-
weiligen Installationen mitgeliefert, oder es werden Werkzeuge bereitgestellt, die eine
Prozessierung entsprechender Bibliotheken ermdglichen. Die fur im Zusammenhang
mit diesen Bibliotheken durchgeflhrten Arbeiten werden in den nachsten beiden Unter-

abschnitten vorgestellt.

AMPX-Daten fiir KENO-VI

Das Programm KENO-VI benétigt fur die zugehdrigen Wirkungsquerschnitte das
SCALE-eigene Datenformat AMPX. Das SCALE-Paket stellt direkt verwendbare Biblio-
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theken zur Verfugung. Allerdings ist dies auf die amerikanische ENDF/B-Evaluation
beschrankt. Mit dem aktuell an MOTIVE angekoppelten System SCALE 6.2.2 werden
zwei CE-Bibliotheken bereitgestellt, die auf ENDF/B-VII bzw. ENDF/B-VII.1-Daten be-

ruhen.

Mit Veroffentlichung von SCALE 6.2 wurde mit dem SCALE-PAKET erstmalig auch das
AMPX-Paket /WIA 16/ ausgeliefert, das die Prozessierung von AMPX-Bibliotheken aus
ENDF-formatierten Datenevaluationen ermdglicht. Seitdem ist es moglich, auch Daten
aus anderen Evaluationen als ENDF/B fur eine Rechnung mit KENO-VI und dadurch
auch mit MOTIVE durchzufihren. Fur die Benutzung mit MOTIVE wurden zunéachst
AMPX-CE-Bibliotheken aus der europaischen JEFF3.2 Evaluation und der japanischen
JENDL4.0 Evaluation erzeugt und erfolgreich getestet. Weiterhin wurden Bibliotheken
zu den TENDL-Evaluationen bearbeitet (siehe Abschnitt 5.4). Zu Beginn des Jahres
2018 wurden von die beiden neuen Evaluationen ENDF/B-VIII und JEFF3.3 veroffent-
licht. Auch diese neuen Bibliotheken wurden daraufhin mit dem AMPX-Paket prozes-
siert. Allerdings ergaben sich hierbei verschiedene Schwierigkeiten, da mit der Verof-
fentlichung von ENDF/B-VIII einige Anderungen am ENDF-Format vorgenommen
wurden, die in der bei der GRS vorhandenen Version des AMPX-Pakets noch keine
Bertcksichtigung gefunden haben. Wahrend fir die ENDF/B-VIII-Daten letztlich eine
verwendbare Bibliothek erstellt werden konnte, ergaben sich fir die JEFF3.3-Daten
noch einige Probleme, die bis zum Abschluss des Vorhabens noch nicht zufriedenstel-

lend gelést werden konnten.

Wirkungsquerschnittsdaten fiir OpenMC

Das Programm OpenMC verwendete in der zunachst angebundenen Version 0.7.1 das
von anderen Monte Carlo-Programmen bekannte ACE-Datenformat. Mit Version 0.8.0
wurde dies umgestellt auf ein eigenes Datenformat, dass auf dem weit verbreiteten Da-
teiformat HDF5 /HDF 11/ beruht. Mit der Installation von OpenMC wird dabei ein Werk-
zeug mitgeliefert, das die Konvertierung von ACE-Daten auf dieses native Format er-
maoglicht. Somit sind lassen sich beliebige Bibliotheken im ACE-Format auch fur

OpenMC verwenden.

OpenMC selbst liefert keine eigenen Bibliotheken mit, stellt aber einige Mittel bereit um
eigene Bibliotheken zu erstellen. Grundsatzlich ist es damit mdglich, CE-Bibliotheken
im ACE-Format aus einer Evaluation im ENDF-Format mithilfe des Programms NJOY

IMAC 17/ zu erstellen. Dieses Programm steht in der GRS zu Verfugung. Die Erzeu-

36



gung einer solchen Bibliothek ist allerdings mit einigem Aufwand verbunden. Da bereits
fur KENO-VI entsprechende zusatzliche AMPX-Bibliotheken erzeugt wurden, wurde
darauf verzichtet zusatzliche ACE-Bibliotheken bereitzustellen, und es wurde auf
bereits vorhandene ACE-Bibliotheken zurlckgegriffen. Diese wurden mit den von
OpenMC bereitgestellten Werkzeugen in das native Datenformat konvertiert. Somit
stehen fir die MOTIVE-Rechnung mit OpenMC derzeit die Bibliotheken
ENDF/B-VII, ENDF/B-VII.1, JEFF3.1.2 und JEFF3.2 zur Verfigung.

4.2.2 Multigruppen-Bibliotheken fiir MOTIVE

Fur die Erstellung der in MOTIVE bendtigten Multigruppen-Bibliotheken wurde bereits
im Vorgangervorhaben ein Python-basiertes Werkzeug erstellt. Dieses Werkzeug
steuert das Programm NJOY zur Erzeugung von Multigruppendaten aus den ENDF-
formatierten Daten einer Wirkungsquerschnittsbibliothek an, liest die Ergebnisdaten
aus und schreibt daraus eine Bibliothek im HDF5-Format, die von MOTIVE gelesen
werden kann. Dieses Werkzeug wurde verwendet, um entsprechend der fiir die Monte
Carlo Codes verfigbaren Bibliotheken Multigruppendaten aus den Bibliotheken
ENDF/B-VII, ENDF/B-VII.1, ENDF/B-VIIl, JEFF3.2, JEFF3.3 und JENDL4.0 zur Verfu-
gung zu stellen. Fir die Verarbeitung der neuesten Evaluationen wurde dabei auf die
Version NJOY2016.39 zurlickgegriffen die bereits die in Abschnitt 4.2.1 angesproche-
nen Anderungen am ENDF-Format beriicksichtigt. Im Unterschied zu vorhergehenden
Versionen steht NJOY2016 unter der sog. BSD-Lizenz, einer Open Source Softwareli-

zenz, und kann von der Hosting-Plattform Github heruntergeladen werden.

Im Rahmen der Arbeiten wurden dartber hinaus einige Verbesserungen am verwende-

ten Multigruppen-Format durchgefiihrt, die zu einem geringeren Speicherbedarf fluhren.

Zusatzlich zu der Erstellung der Multigruppen-Bibliotheken wird das Werkzeug auch fir
die Bereitstellung von Verzweigungsverhaltnissen, d.h. die jeweiligen relativen Anteile
mit denen der Grundzustand oder ein metastabiler Zustand eines Zielnuklids erreicht
werden, fur Neutronenreaktionen verwendet. Hierzu werden zum einen die Informatio-
nen aus File 3 und File 9 der ENDF-Daten kombiniert oder direkt die energieabhangi-
gen Daten aus File 10 verwendet. Diese werden mit NJOY unter Verwendung eines ty-
pischen LWR-Neutronenspektrums zu Eingruppendaten kondensiert und ins Verhaltnis
gesetzt. Die sich ergebenden Verzweigungsverhaltnisse werden in eine Datei im sog.
Yaml-Format zur weiteren Verwendung in ENDF2Graph (vgl. Kap. 4.2.3) abgespei-

chert. Da je nach ENDF-Filenummer (MF) der Anregungszustand eines Nuklids entwe-
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der uber die Nummer des metastabilen Niveaus oder die Nummer des Anregungszu-
stands identifiziert wird, fur die Anwendung in MOTIVE aber nur die Nummer des met-
astabilen Niveaus relevant ist, muss teilweise eine neue Nummerierung der Zustande
vorgenommen werden. Dabei hat sich die entsprechende Routine in NJOY als fehler-
behaftet herausgestellt, so dass eine Korrektur im Quellcode vorgenommen werden

musste um konsistente Ergebnisse zu erzielen.

4.2.3 Weiterentwicklung ENDF2Graph

ENDF2Graph ist ein in Python geschriebenes Werkzeug, das ENDF-Datenbanken ein-
lesen und transformieren kann. Urspringlich zur Verwendung im Kernsimulator
"LKMACS* der GRS konzipiert, wurde das Programm in diesem Projekt erweitert um

auch als Praprozessor fir MOTIVE zu dienen.

ENDF2Graph berechnet kumulative, normierte Ausbeuten (,yields*) der Produkte von
Spaltreaktionen, wobei Nuklide, die nicht in der vom Benutzer getroffenen Auswahl
vorkommen, konsistent behandelt werden. AuRerdem erzeugt das Programm Aufstel-

lungen der nuklearen Eigenschaften und Reaktionskanale der betrachteten Kerne.

4.2.31 Erweiterungen

Zur Verwendung mit MOTIVE wurde ein neuer Unterbefehl in ENDF2Graph eingefihrt,
dessen Produkt eine Datei im HDF5-Format mit an die Bedurfnisse von MOTIVE an-
gepassten Inhalten ist. Daflr war die Erweiterung der gelesenen Daten um zusétzliche
Reaktionskanale nétigt, insbesondere die Neutronenreaktionen (n, o), (n, 2n) und
(n, 3n). AuRerdem liest und speichert ENDF2Graph in der erweiterten Form auch die
spektralen Informationen Uber die Energieverteilung in Zerfallsreaktionen und weist die
Energiebeitrage von leichten und schnellen Partikeln und elektromagnetischer Strah-
lung separat aus. Zu jedem Wert wird, soweit verfigbar auch seine Unsicherheit ver-

merkt.

Neben den von der sog. ,Cross Section Evaluation Working Group® (CSEWG) bereit-
gestellten ENDF/B-Daten kdnnen auf der Basis des neuen ENDF-Parsers auch andere
Evaluationen wie z.B. JEFF eingelesen werden. Bei der Entwicklung wurde deutlich,
dass nicht alle Evaluationen den ENDF-Standard korrekt implementieren, weswegen
das Einlesen eine gewisse Fehlertoleranz erfordert. Neben der Verwendung von

ENDF-formatierten Datenbanken hatte der Benutzer zu Vergleichszwecken schon bis-
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her die Option, auch auf Daten des Programmpakets SCALE zurtickzugreifen. Aller-
dings beschrankte sich das auf eine Untermenge der Zerfallsdaten. In der aktuellen

Version werden auch Informationen zu Spaltreaktionen extrahiert.

Auf der Suche nach der Quelle von unerwarteten Produktausbeuten in Abbrandrech-
nungen fiel auf, dass viele metastabile Nuklide in ENDF-Datenbanken existieren, fur
die keine Informationen zur Halbwertszeit hinterlegt sind, und fur die ENDF2Graph
deshalb bis dato keine Zerfallsreaktionen in den Grundzustand angelegte hatte. Aus
diesem Anlass wurde eine Option eingefiihrt, die automatisch einen instantanen Uber-

gang in den Grundzustand der entsprechenden Nuklide im Zerfallsgraphen einfligt.

Die Abbildung zwischen angeregten und isomeren Zustanden ist in Teilen der
ENDF-Dokumentation nicht immer klar. Deswegen stellte sich die Frage, wie man mit
Datenbankeintragen umgeht, fir die entweder nur der Anregungszustand oder aber
der isomere Zustand vermerkt sind. Die bisherige Interpretation in ENDF2Graph
identifizierte die beiden Ordnungszahlen mangels weiterer Information teilweise
miteinander, was sich aber in den meisten Fallen als nicht korrekt erwies. Deshalb
wurde dieser Aspekt des Programms uberarbeitet und durch eine plausiblere

Annahme ersetzt.

4.2.3.2 Technische MaRnahmen

Um die beschriebenen Arbeiten sinnvoll durchfihren zu konnen, wurde der bisher stark
auf die in KMACS bendétigten Werte zugeschnittene Parser von ENDF2Graph durch
Routinen ersetzt, welche die im ENDF-Standard vorkommenden Datenstrukturen ge-
nerisch einlesen konnen. Das Programmdesign beinhaltet Validierungsmechanismen,
die weitgehend verhindern sollen, dass durch nicht standardkonforme Strukturen und
Inkonsistenzen in den vorliegenden Daten oder auch durch Fehler im Anwendungs-
code Werte inkorrekt eingelesen werden. Der Benutzer kann zwischen mehreren Stu-
fen eines Programmprotokoll-Systems ("logging") wahlen, das tGber Probleme oder Be-

sonderheiten in den verschiedenen Lese- und Verarbeitungsschritten informiert.

Die Einfihrung eines neuen Unterkommandos erforderte eine weitergehende Modula-
risierung des Codes sowie eine Verallgemeinerung und bessere Parametrisierung von
Algorithmen. Die Berechnung der Reaktionsausbeuten wurde beschleunigt. Um
nicht fur jede Variante eines Unterbefehls alle Validierungsschritte beim Einlesen der
ENDF-Datenbank wiederholt durchfliihren zu muissen, bietet ENDF2Graph nun die

Madglichkeit einer Zwischenspeicherung im JSON-Format.
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Zur Vermeidung von zunachst unbemerkten Programmierfehlern wurde begonnen, In-
tegrations- und Komponententests zu schreiben, die vor jedem Eintrag in das Versi-
onskontrollsystem semi-automatisiert ausgefihrt und ausgewertet werden. Das abseh-
bare Auslaufen der Unterstitzung fur die Version 2.7 der verwendeten
Programmiersprache Python machte es erforderlich, den Code auch mit Python3 kom-
patibel zu machen. ENDF2Graph ist fir eine Ubergangsphase mit beiden Entwick-

lungszweigen kompatibel.

Anwenderfehler werden, wenn moglich, schon beim Programmaufruf abgefangen. Da-
zu tragt die Umstellung des Kommandozeilenparsers auf das Python-Paket "Click" bei,
das durch bessere Fehlermeldungen auch bedeutend zur Benutzerfreundlichkeit bei-
tragt. Der Benutzer kann auf’erdem aufgrund der verbesserten Trennung von Daten
und Code auch ohne Modifikation der Programmquellen eigene Informationen und Pa-
rameter in das Programm einschleusen. So lassen sich Uber Eingabedateien z.B. ei-
gene Nuklidlisten und mittlere Spaltenergien vorgegeben und ggf. sogar Modifikationen

der eingelesenen ENDF-Daten vornehmen.

Zur Reproduzierbarkeit einmal erzeugter Datensatze schreibt ENDF2Graph in alle
Ausgabedateien die verwendeten Programmparameter und die automatisch ausgele-

senen ENDF-Evaluationen und Datenbankversionen.

424 Erweiterung der Zerfallsdaten-Bibliotheken

Das Inventarberechnungsprogramm VENTINA bendtigt neben den problemspezifi-
schen Daten, die Uber die Eingabedateien festgelegt werden, eine Reihe von problem-
unabhangigen Daten, die in zwei begleitenden Dateien abgelegt sind. Eine davon ent-
halt die Spaltproduktausbeuten bei der Spaltung verschiedener spaltbarer Nuklide, die
zweite Datei enthalt Zerfallskonstanten, weitere Daten zu Nuklideigenschaften sowie
Informationen zu mdglichen Zerfalls- und Reaktionskanalen und den zugehdrigen Ver-
zweigungsverhaltnissen, falls fur ein Zielnuklid nicht nur der Grundzustand sondern
auch ein oder mehrere metastabile Zustéande erreicht werden kdnnen. Diese Daten
werden mit dem Programm ENDF2Graph bereitgestellt, das im vorangegangenen Ka-
pitel beschrieben wurde. Die dort beschriebenen Verbesserungen und Erweiterungen
haben unmittelbar zu einer Verbesserung der Konsistenz und Qualitat der erzeugten
Datensatze beigetragen: Die Anzahl der bericksichtigten Reaktionskanéle konnte ent-
sprechend der Erweiterungen an VENTINA (siehe Abschnitt 4.1.6) um die Kanale

(n, 3n), (n, 4n), (n, a) und (n, 2a) erganzt werden. Es wurden Datensatze fir alle Wir-
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kungsquerschnittsevaluationen erstellt, zu denen auch Bibliotheken fir die Monte Car-
lo-Programme existieren. Dabei umfassen die erzeugten Dateien alle Nuklide zu denen
Zerfallsinformationen in der jeweiligen Evaluation vorliegen. Im Fall von ENDF/B-VII.1
sind dies 3820 Nuklide.

Wie im vorhergehenden Abschnitt beschrieben wurde in ENDF2Graph ein neuer Aus-
gabepfad erganzt, der eine Datei im HDF5 Format schreibt, in der grundlegende Daten
zu allen Nukliden sowie zusatzliche Informationen zu thermisch verwertbaren Zerfall-
senergien und zu Energiespektren der Zerfallsprodukte enthalten sind. Diese Daten
kénnen mit MOTIVE eingelesen werden und ermdglichen dort einerseits die Berech-
nung der Nachzerfallsleistung von bestrahlten Brennelementen und andererseits die

Bestimmung von Quelltermen flr anschlielende Abschirmungsrechnungen.

Als ein Beispiel fur entsprechende Rechnungen ist in das Ergebnis der Berechnung der
Nachzerfallsleistung eines generischen DWR-Brennelements in 18x18-Geometrie mit
einem Abbrand von 40 GWd/tSM gezeigt. Die Berechnung erfolgte unter Verwendung
von KENO-VI als Flussberechnungsprogramm und mit den Datenbibliotheken ENDF/B-
VII, ENDF/B-VII.1, ENDF/B-VIII und JEFF3.2. Zum Vergleich sind mit dem Programm
OREST berechnete Ergebnisse gezeigt, welches bisher in GRS als Standardwerkzeug
fur Nachzerfallsleistung verwendet wird. Wie zu erkennen ist werden mit MOTIVE
groltenteils geringfigig niedrigere Werte berechnet als mit OREST. Fir kurze Zeiten
liegen die Abweichungen im Bereich 2 — 3 % und werden zu langeren Zeiten hin klei-
ner. Bei der MOTIVE-Rechnung mit JEFF3.2-Daten gibt es einen Zeitraum fur den sich
bis zu 1 % héhere Werte als mit OREST ergeben.
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Abb. 4.12 Zeitlicher Verlauf der Nachzerfallsleistung fur ein DWR-Brennelement mit
40 GWd/tSM Abbrand

Gezeigt sind Ergebnisse von OREST sowie MOTIVE mit verschiedenen Datenbibliotheken.

Auf der Sekundarachse sind die relativen Abweichungen zur OREST-Rechnung gezeigt.
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5 AP3: Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen und Nukleare
Daten

5.1 AP 3.1: Unsicherheitsanalyse bezuglich abbrandspezifischer Daten

Im Rahmen des friiheren Vorhabens RS1513 wurde die Unsicherheitsanalyse von Zerfalls-
daten und Spaltausbeuten, d. h. das Sampling auf Basis der entsprechenden Unsicherheits-
daten und die Modifikation der Daten in den ORIGEN-Bibliotheken, in XSUSA implementiert.
Dabei wurde auch die Mdglichkeit vorgesehen, eventuelle Korrelationen innerhalb der Unsi-
cherheiten von Zerfallsdaten und Spaltausbeuten zu beriicksichtigen; diese sind jedoch ge-

genwartig in den evaluierten Datenfiles in ENDF-Struktur nicht verfugbar.

Da urspringlich erwartet worden war, dass in der Version 6.2 des Programmsystems SCALE
Kovarianzmatrizen (einschlie3lich Korrelationen) fur die Spaltausbeuten enthalten sein war-
den, war geplant diese bei Verfligbarkeit in das XSUSA-System zu integrieren. Nach der
Veroffentlichung von SCALE 6.2 hat sich allerdings herausgestellt, dass die Korrelationen in
den Spaltausbeuten in SCALE nicht in Form von Kovarianzmatrizen vorliegen, sondern als
bereits gesampelte Datensatze. Diese lassen sich nicht ohne Weiteres zur Verwendung in
XSUSA verarbeiten. Allerdings wurde das SCALE-Werkzeug zur Sample-basierten Unsi-
cherheitsanalyse SAMPLER in die GRS-eigene Programmlandschaft integriert, so dass nun
eine Methode zur Verfigung steht, um den Einfluss der Spaltausbeutenkorrelationen auf die
Ergebnisse von Abbrandrechnungen zu untersuchen. Auf eine Integration der Korrelationen

in den Spaltausbeuten in XSUSA wurde daher verzichtet.

Anhand einer Abbrandrechnung fur eine LWR-Stabzelle wurden die drei Varianten von Un-
sicherheitsanalysen miteinander verglichen, um den Einfluss der Berucksichtigung der Korre-
lationen in den Spaltausbeuten bei der Unsicherheitsanalyse naher zu untersuchen. Dabei
kamen die beiden Sequenzen XSUSA und SAMPLER jeweils mit und Berlcksichtigung von
Unsicherheiten in den Zerfallsdaten und Spaltausbeuten zum Einsatz. Bei den Varianten mit
Berlcksichtigung der Unsicherheiten in den genannten Daten enthalt wie beschrieben
XSUSA keine Korrelationen in den Spaltproduktausbeuten, wahrend diese Informationen in
SAMPLER vorhanden sind. Die Spezifikation der Stabzelle basiert auf der TMI-1 PWR Ein-
heitszellenkonfiguration des OECD/NEA Uncertainty Analysis in Modelling (UAM) Bench-
marks, Aufgabe I-1b /IVA 13/. Der Pelletdurchmesser betragt 9,391 mm, der Innendurch-
messer des Hullrohrs ist 9,582 mm und der Auflendurchmesser 10,928 mm. Die
Gitterperiode der Einheitszelle betragt 14,427 mm. Beim Brennstoff handelt es sich um UO:

mit einer Anfangsanreicherung von 4,85 wt% 23°U und einer Massendichte von 10,283 g/cm?.
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Abb. 5.1  Verlauf des Multiplikationsfaktors kins Uber dem Abbrand und zugehérige Unsi-

cherheiten

Berechnet mit XSUSA und SAMPLER jeweils mit und ohne Beriicksichtigung der Unsicherheiten

in den Zerfallsdaten und Spaltausbeuten
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Abb. 5.2 Unsicherheiten im Nuklidinventar berechnet mit XSUSA und SAMPLER

Mit und ohne Bertiicksichtigung der Unsicherheiten in den Zerfallsdaten und Spaltproduktausbeu-

ten
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Der Zwischenraum zwischen Hullrohr und Brennstoff ist mit Helium geflllt und das Cladding
besteht aus Zircaloy-4 mit einer Dichte von 6,55 g/cm®. Die Moderatordichte betragt
748,4 kg/m3. Bezlglich der Betriebsparameter wurden die folgenden Temperaturen verwen-
det: 900 K fur den Brennstoff, 600 K fir das Hullrohr und 562 K fiir den Moderator. Die Stab-
zelle wurde mit einer Leistungsdichte von 33,58 W/gU bis zu einem Abbrand von 60
GWd/tSM bestrahlt.

Die Ergebnisse dieser Untersuchungen sind in Abb. 5.1 und Abb. 5.2 gezeigt. Bei der Be-
trachtung der Unsicherheit des Multiplikationsfaktors kins in Abb. 5.1 fallt zunachst auf, dass
diese mit fir alle Rechnungen nach einem kurzen Absinken zu Beginn des Abbrands mit zu-
nehmendem Abbrand ansteigt. Die beiden SAMPLER-Rechnungen verhalten sich dabei na-
hezu identisch. Wahrend die XSUSA-Rechnung ohne Berlicksichtigung der Unsicherheiten
in den Spaltproduktausbeuten und den Zerfallsdaten im Rahmen der Sampling-bedingten
Unsicherheiten mit den SAMPLER Rechnungen Ubereinstimmt, ist die von XSUSA mit Be-
ricksichtigung der entsprechenden Unsicherheiten berechnete Unsicherheit in kirr um etwa
0,05 % groRer. Dies kann auf die in dieser bei dieser Rechnung auftretenden gréfieren Unsi-
cherheiten im Nuklidinventar zurtickgefihrt werden. Wie in Abb. 5.1 illustriert ist, fuhrt die
XSUSA-Rechnung mit Unsicherheiten in den Zerfallsdaten und Spaltproduktausbeuten zu
deutlich erhéhten Unsicherheiten in den Konzentrationen einiger Spaltprodukte, wahrend
sich aus der SAMPLER-Rechnung mit zusatzlicher Berucksichtigung der Korrelationen in
den Spaltausbeuten eine deutlich kleinere Vergrofierung ergibt. Wie zu erwarten ist, ist der
Beitrag der Spaltausbeutenunsicherheiten in den Ergebnissen flr die Aktinoiden vernachlas-

sigbar, da hier nur sekundare Effekte auftreten konnen.

Insgesamt Iasst sich feststellen, dass die XSUSA-Rechnung ohne Berticksichtigung der Un-
sicherheiten in Zerfallsdaten und Spaltausbeuten vielfach nur sehr wenig von den Ergebnis-
sen der SAMPLER-Rechnung mit Beriucksichtigung aller Effekte abweicht und insofern in
vielen Anwendungsfallen eine gute Naherung darstellt. Eine Einbeziehung der Unsicherhei-
ten in den Spaltausbeuten ohne gleichzeitige Berlcksichtigung der zugehdrigen Korrelatio-
nen fiihrt dagegen zu einer deutlichen Uberschatzung der Unsicherheiten in den Spaltpro-
duktkonzentrationen. Falls eine genaue Berechnung der Unsicherheiten fur die

Spaltprodukte benétigt wird, kann auf die SAMPLER-Sequenz zurlickgegriffen werden.
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5.2 AP 3.2: HTR-CRP-Benchmark der |IAEA

Das IAEA “Coordinated Research Project (CRP) on High Temperature Gas-Cooled Reactor
(HTGR) Uncertainty Analysis in Modeling (UAM)” wurde im Jahr 2013 gestartet, um Einga-
beunsicherheiten in Berechnungen von HTGR durch die gesamte Rechenkette zu Ausgabe-
unsicherheiten zu propagieren /REI 14/, /ISTR 15b/. Das CRP folgt dabei dem Ansatz des
OECD/NEA UAM Projekts, in welchem Unsicherheiten in Leichtwasserreaktoren untersucht
werden /IVA 13/. Herausforderungen bei der Modellierung und Simulation von HTGR Syste-
men sind unter anderem die Brennstoffpartikel, welche in einer Graphitmatrix zufallig ange-
ordnet sind, sowie die groRe Menge an Graphit im Reaktor und die hohen Betriebstempera-

turen.

Innerhalb des CRP werden zwei HTGR Designs untersucht: Das prismatische HTGR De-
sign, flr welches ein Modell basierend auf dem 350 MW General Atomics Modular High
Temperature Gas-cooled Reactor (MHTGR) Konzept /ORT 13/ gewahlt wurde, und ein Ku-
gelhaufenreaktor, fur welchen ein Modell ahnlich des 250 MW HTR-PM (INET, China) ge-
wahlt wurde. Fir beide Designs wurden diverse Phasen mit verschiedenen Aufgaben defi-
niert, welche bei Modellen einfacher Stabzellen und Brennelementen beginnen und bis zu

gekoppelten Ganzkernrechnungen fiihren.

Im Rahmen des Projekts RS1542 hat die GRS Ergebnisse fir die Reaktorphysik-
Rechnungen fir Phase | des prismatischen Designs zum CRP beigetragen. Neben den Be-
rechnungen der spezifizierten Aufgaben basierend auf dem MHTGR Design wurden Berech-
nungen des VHTRC Experiments beigetragen, welches das Validierungsexperiment fur eine
der Aufgaben in Phase | darstellt. Die GRS hat sich bei ihren Analysen darauf konzentriert,
die Auswirkungen der Unsicherheiten in den nuklearen Daten auf geforderte Ausgabegrofen
zu untersuchen. Dabei wurde insbesondere das in der GRS entwickelte Unsicherheitsanaly-
se-Werkzeug XSUSA /BOS 15/ verwendet, sowie diverse Module des am ORNL entwickel-
ten SCALE Codepakets /SCA 16/.
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5.21 VHTRC Experiment

Berechnungen des High  Temperature  Reactor  Critical

Assembly“ (VHTRC) Experiments dienen der Validierung der MHTGR-350 Brennelement-

bzw. Superzellenrechnungen. Kritikalititsmessungen dieser prismatischen Anordnung, in

japanischen Very

welcher auch die Unsicherheiten dieser Messungen festgestellt wurden, sind im OECD/
NEA
(IRPhEP) /NEA 13/ enthalten. Fur eine ausflihrliche Darstellung der erzielten Ergebnisse,

International Handbook of Evaluated Reactor Physics Benchmark Experiments

wird auf die zugehorige Veroffentlichung der GRS /BOS 17/ hingewiesen.

Das Experiment

Eine detaillierte Beschreibung des
INEA 13/ zu finden. Der VHTRC

Anordnung, welche sich aus Graphitblécken zusammensetzt, in denen die Brennstidbe

VHTRC Experiments ist im IRPhEP Handbook

ist eine Graphit-moderierte thermische kritische

enthalten sind (siehe Abb. 5.3). Ein Brennstab ist ein Stapel aus zwanzig ringférmigen
Brennstoffpellets, welche von einem Graphitzylinder umgeben werden. Die Brennstoffpellets
wiederum bestehen aus Brennstoffpartikeln, welche bei einer Packungsdichte von 30 %
gleichmaRig in einer Graphitmatrix verteilt sind. Die Brennstoffpartikel sind sogenannte
BISO Partikel,

angereichertem Urandioxid umgeben. Die ganze Anordnung kann bis zu 200 °C aufgeheizt

in denen zwei Kohlenstoffschichten einen Kern aus 2 % oder 4 %
werden, um den Effekt der Temperatur auf den Neutronenmultiplikationsfaktor ke zu
untersuchen. Insgesamt wurden drei verschiedene Beladungsschemata bei insgesamt

sieben verschiedenen Temperaturen untersucht.

120 cm
-~
Fixed half assembly’ ‘Movable half assembly
E Steel frame CRD,SRD hanger
(&]
=] o
o Safety rod
o driving mechanism
< Heat insulating (SRDM)
(V] cover
« » . Neutron.sawrce Control rod
guide tube driving mechanism
J (CRDM)
Table driving mechanism
(
— i~ .

Fixed side table

Abb. 5.3

Heal insulating table

Movable side table

Aufbau des VHTRC Experiments (aus /NEA 13/)
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5.2.2 Rechenprogramme und -modelle
Kritikalitatsrechnungen

Als Basis fur folgende Unsicherheits- und  Sensitivitdtsanalysen  wurden
nominale Kritikalitatsrechnungen mit den Monte Carlo Programmen SCALE/KENO-VI
ISCA 16/, /OAK 12/ und Serpent 2 /LEP 15/ durchgefiihrt. Ein Uberblick (ber
die verwendeten Programme und Daten befindet sich in Tab. 5.1. Die Angabe
,CE" bezieht sich auf Daten in kontinuierlicher Energiedarstellung, wohingegen
sich die Bezeichnungen ,238g“ und ,252g“ auf Daten in der entsprechenden

Multigruppendarstellung beziehen.

Fir die Nutzung von CE-Daten missen die Brennstoffpartikel in der Graphitmatrix
explizit modelliert werden. Dazu wurden die Partikel in einem regelmaRigen Gitter
angeordnet (siehe Abb. 5.5). Bei Serpent konnten die Partikel zudem zufallig in der Matrix
verteilt werden, da Serpent eine Eingabedatei mit expliziten Partikelkoordinaten einlesen
kann /LEP 15/ (siehe Abb. 5.4). Fur die Multigruppen-Rechnungen mit KENO-VI wurden
problemabhangige Wirkungsquerschnitte flr die Neutronentransportrechnung in einer
Abschirmungsrechnung ermittelt, welche die Doppelheterogenitat der Partikel in der
Graphitmatrix des Brennstabs und die Anordnung der Brennstabe in den Graphitblécken

berucksichtigt.

Kritikalitatsrechnungen dieses Experiments wurden bereits in /BOS 16/ verdffentlicht. Fur die
aktuelle Studie wurden die Modelle nochmals Uberarbeitet, um das Modell genauer nach den
Spezifikationen zu erstellen und frihere Vereinfachungen zu reduzieren. Auflerdem
konnte fur diese Rechnungen nun die Release-Version von SCALE 6.2 /SCA 16/ verwendet

werden (im Unterschied zur vorher verwendeten Beta4-Version).

Tab. 5.1  Ubersicht tber die verwendeten Programme und Daten fiir die Kritikalitatsrech-

nungen
Programm ENDF/B-VII.0 Daten ENDF/B-VII.1 Daten

Serpent 2.1.26 CE (zufallige Partikelverteilung) | CE (zufallige Partikelverteilung)
Serpent 2.1.26 CE (regelmaRiges Gitter) CE (regelmaRiges Gitter)
SCALE 6.1.2/KENO-VI | 238g -

SCALE 6.2/KENO-VI |238g 252¢g

SCALE 6.2/KENO-VI | CE (regelmaRiges Gitter) CE (regelmaRiges Gitter)
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Unsicherheits- und Sensitivitidtsanalysen

Ein Uberblick (ber die verwendeten Programme und Bibliotheken fiir die Unsicherheits-

und Sensitivitdtsanalysen (U/S) wird in Tab. 5.2 gegeben.

Das GRS Programmpaket XSUSA (Cross Section Uncertainty and Sensitivity
Analysis) /BOS 15/ wurde verwendet, um die Auswirkung der Unsicherheiten in den
nuklearen Daten auf die Multiplikationsfaktoren zu ermitteln. Auf Basis des sogenannten
Random Sampling Verfahrens wurden bei einem Stichprobenumgang von 1000 die
Unsicherheiten der Multiplikationsfaktoren ermittelt. Auf’erdem wurden durch eine
Sensitivitatsanalyse die fir die Ergebnisunsicherheit wichtigen Nuklidreaktionen ermittelt.
XSUSA wurde in Kombination mit KENO-VI aus SCALE 6.1.2 /OAK 12/ im
Multigruppenmodus verwendet. Zusatzlich zu XSUSA wurde auch SAMPLER aus
SCALE 6.2 angewendet /WIL 13/, in welchem der gleiche Ansatz wie in XSUSA
implementiert ist. Im Gegensatz zu XSUSA werden bei SAMPLER die Wirkungsquerschnitte

bereits vor der Abschirmungsrechnung variiert.

Zusatzlich zum Random Sampling wurde TSUNAMI aus SCALE 6.2 fur Berechnungen
auf Basis von Stérungstheorie verwendet. Seit der letzten SCALE-Version kénnen CE-Daten
fur Unsicherheitsanalysen mit TSUNAMI verwendet werden /PER 16/. Das verwendete
Modell entspricht daher dem KENO-VI Modell far CE-Rechnungen, d. h. der

Modellierung der Brennstoffpartikel im regelmaRigen Gitter.

Tab. 5.2  Uberblick iber die verwendeten Programme und Daten fiir die Unsicherheits-

und Sensitivitatsanalysen (U/S)

u/s u/s Transportcode | ENDF/B-VII.O0 ENDF/B-VIIl.1 Daten
Methode Programm Daten

Random SCALE 6.2/ | SCALE 6.2/ 2389 xs data, 2529 xs data,
sampling SAMPLER KENO-VI 449 cov. data 569 cov. data
Perturbation | SCALE 6.2/ | SCALE 6.2/ CE xs, 449 cov. CE xs, 569 cov. data
theory TSUNAMI KENO-VI data
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Abb. 5.4  Querschnitt einer Brennstabzelle, in der die Brennstoffpartikel zufallig in
der Graphitmatrix verteilt sind (Serpent Modell)
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Abb. 5.5 Querschnitt einer Brennstabzelle, in der die Brennstoffpartikel in einem regelma-
Rigen Gitter angeordnet sind (Serpent und KENO-VI CE Modell)

5.2.3 Ergebnisse

Die ermittelten Multiplikationsfaktoren und ihre Unsicherheiten wurden fur alle VHTRC An-
ordnungen als Funktion der Temperatur verglichen. Die Ergebnisse der Kritikalitatsrechnun-

gen sind in Abb. 5.6 und Abb. 5.7 abgebildet und die der Unsicherheitsanalysen in Abb. 5.8
und Abb. 5.9 bzw. Tab. 5.3.
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Kritikalitatsrechnungen

Die Serpent-Ergebnisse mit dem Modell der zufallig verteilten Brennstoffpartikel werden als
Referenz fur die Kritikalitatsrechnungen angesehen, da dieses Modell unter den verwende-

ten Modellen als dasjenige angesehen wird, das am nachsten zur Realitat liegen durfte.

Die Ergebnisse der Serpent-Rechnungen mit dem regelmafigen Gitter aus Brennstoffparti-
keln zeigen einen nur geringen Reaktivitatsunterschied von unter 100 pcm zu den Referenz-
rechnungen. Dabei sollte beachtet werden, dass das Brennstoffpartikel-Gitter so gewahlt
wurde, dass die Brennstoffmasse mdglichst nah an der Brennstoffmasse im Referenzmodell
liegt. Andert man den Gitterabstand um lediglich 1 %, andert sich die Reaktivitat bereits um
bis 500 pcm.

Die CE-Rechnungen von Serpent und KENO-VI mit gleichen Modellen (Brennstoffgitter) zei-
gen lediglich kleine Unterschiede von weniger als 100 pcm und werden damit als gut Uber-
einstimmend bewertet. Die KENO-VI Multigruppenrechnungen zeigen Unterschiede bis zu
200 pcm zur Referenz, wobei bereits Unterschiede zwischen den KENO-VI Rechnungen mit
SCALE 6.1.2 und SCALE 6.2 von bis zu 200 pcm aufgrund der modernisierten Abschir-

mungsrechnung der Wirkungsquerschnitte auftreten.

Wie bereits ofter gezeigt wurde /BOS 16/, /GOT 11/, /IDIE 13/ ergeben sich groRe Unter-
schiede von bis zu 1200 pcm zwischen Rechnungen mit den Datenbibliotheken
ENDF/B-VII.0 und ENDF/B-VII.1. Diese Unterschiede kénnen fast ausschliellich durch eine
Anderung im Neutroneneinfangquerschnitt von Graphit erklart werden. Die Ergebnisse
basierend auf ENDF/B-VII.0-Daten ubertreffen die experimentellen Werte je nach
Anordnung um 600 — 1000 pcm, wohingegen die Ergebnisse basierend auf ENDF/B-
VIl.1-Daten deutlich geringere Unterschiede von 270 — 570 pcm erzielen. Fur einige
Anordnungen liegen die ENDF/B-VIl.1-Ergebnisse innerhalb der experimentellen
Fehlerbalken.

Unsicherheits- und Sensitivititsanalyse

Die ermittelten Unsicherheiten der Multiplikationsfaktoren betragen etwa 0,58 % bei Verwen-
dung der ENDF/B-VII.0-Unsicherheitsdaten und etwa 0,66 % bei Verwendung der
ENDF/B-VII.1-Daten. Dabei zeigen XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI im Wesentlichen kon-
sistente Ergebnisse. Die Modellierung der Brennstoffpartikel oder die Verwendung von Mul-

tigruppendaten im Vergleich zu CE-Daten ist fir die Unsicherheitsanalyse unwesentlich.
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Die Sensitivitatsanalyse mit XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI ergibt in allen Fallen, dass
der Hauptbeitrag zur Multiplikationsfaktorunsicherheit von der Neutronenmultiplizitat von 23%U
stammt. AuRerdem tragen die Unsicherheiten der elastischen Streuung und des Einfangs-

querschnitts von Graphit wesentlich zur Unsicherheit bei.

Unter Berlcksichtigung der Unsicherheiten durch die nuklearen Daten zeigen die Ergebnisse
der ENDF/B-VII.1-Rechnungen gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Werten. Die
ENDF/B-VII.0-Rechnungen zeigen in einigen Fallen mit den experimentellen Fehlerbalken

Uberlappende Unsicherheitsintervalle.
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Abb. 5.6 Vergleich der SCALE/KENO-VI CE und Serpent CE Ergebnisse der VHTRC
Multiplikationsfaktoren
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Abb. 5.9 Vergleich der mit CE TSUNAMI ermittelten Unsicherheiten der VHTRC Multipli-

kationsfaktoren
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Tab. 5.3  Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse der VHTRC-Multiplikationsfaktoren
Die statistische Monte Carlo Unsicherheit der TSUNAMI Ergebnisse und die 95 % Konfidenzintervalle der XSUSA und SAMPLER Ergebnisse sind in Klammern
gegeben
ENDF/B-VII.0 ENDF/B-VII.1
Experiment XSUSA SAMPLER CE TSUNAMI SAMPLER CE TSUNAMI
Core | T[K] Keft o mean Kes OND mean Keft OND Kefr OND mean Kes OND Keft OND
HC-1 |281.15 |1.01210 |0.3359% | 1.01884(37) | 0.583(27)% | 1.02079(36) | 0.576(27)% | 1.01954(5) | 0.5873(3)% | 1.00730(41) | 0.661(31)% | 1.00768(5) | 0.6694(2)%
HP | 298.65 |1.01150 |0.3164% | 1.02016(37) | 0.582(27)% | 1.02136(36) | 0.569(27)% | 1.02204(5) | 0.5918(3)% | 1.00805(41) | 0.664(31)% | 1.01007(5) | 0.6643(2)%
34435 | 1.00460 |0.3285% | 1.01172(36) | 0.582(27)% | 1.01319(36) | 0.566(27)% | 1.01405(5) | 0.5845(3)% | 0.99922(41) | 0.662(31)% | 1.00236(5) | 0.6589(2)%
374.05 0.99940 | 0.3502% | 1.00667(36) | 0.582(27)% 1.00799(35) | 0.565(27)% 1.00802(5) | 0.5911(3)% | 0.99369(41) | 0.662(31)% 0.99653(5) 0.6670(2)%
42365 | 0.99060 |0.3533% | 0.99826(36) | 0.582(27)% | 0.99959(35) | 0.563(27)% | 0.99925(5) | 0.6027(3)% | 0.98545(40) | 0.661(31)% | 0.98830(5) | 0.6625(2)%
472.75 0.98200 | 0.3768% | 0.99006(36) | 0.581(27)% 0.99153(35) | 0.563(27)% 0.99165(5) | 0.5909(3)% | 0.97822(40) | 0.661(31)% 0.98097(5) 0.6560(2)%
HC-2 | 47345 |1.00860 |0.3074% | 1.01421(36) | 0.576(27)% | 1.01540(35) | 0.555(27)% | 1.01542(5) | 0.5884(3)% | 1.00315(41) | 0.653(31)% | - -




5.2.4 MHTGR

Im Rahmen des CRP hat die GRS Berechnungen der Aufgaben aus Phase | der Spezi-
fikationen des prismatischen HTGR Designs /STR 15b/ durchgefiihrt. Die Nominal-
rechnungen zu den Unsicherheitsanalysen wurden bereits durchgefiihrt und im Rah-
men eines INL-Berichts (Idaho National Laboratory) den Teilnehmern des Benchmarks
zur Verfugung gestellt /STR 15a/. Im Folgenden werden die Modelle fur Phase | kurz

vorgestellt und danach einige Ergebnisse der Unsicherheitsanalysen gezeigt.

Modelle und verwendete Programme

Exercise [-1 der prismatischen Definitionen beschreibt eine MHTGR
Brennstabzelle (siehe Abb. 5.10), in der Brennstoffpartikel in einer Graphitmatrix
verteilt sind, welche sich in einem hexagonalen Graphitblock befindet. Fiir Exercise
I-1a wurde der Brenn-stoff mit der Graphitmatrix Volumen-homogenisiert, und in
Exercise I|-1b sollten die Teilnehmer die Verteilung der Brennstoffpartikel geman
den Maoglichkeiten des eingesetzten Programms bericksichtigen. Wie auch beim
VHTRC Experiment ist dies beispielsweise durch ein regelmafiges
Brennstoffpartikelgitter im  Falle von CE-Rechnungen oder durch eine
passende Abschirmungsrechnung im Falle von Multigruppen-Rechnungen mdglich.
Exercise I-1c und d entsprechen beziglich der Brennstoffmodellierung Exercise I-1a
und b. Allerdings wurde das hexagonale Modell durch eine dreieckige
Brennstabzelle ersetzt, in der das Moderator-zu-Brennstoff-Verhaltnis vergrofRRert
wurde, um naher an dem entsprechenden des MHTGR-Brennelements zu liegen
(siehe Abb. 5.11).

Exercise I-2a/b beschreibt ein MHTGR Brennelement, welches sich aus Brennstabzel-
len, Zellen mit Heliumkanalen und Zellen mit ausschlieBlich Graphit
zusammensetzt (siehe Abb. 5.12). In Exercise |-2a befindet sich frischer Brennstoff
in den Brennstabzellen und es befinden sich Absorber in den sechs Ecken des
Brennelements. Im Brennelement fir Exercise I-2b befindet sich abgebrannter

Brennstoff und die Absorberzellen wurden durch reine Graphitzellen ersetzt.

Exercise |-2c besteht aus einer MHTGR-Super-Zelle, in der sich in der Mitte ein Brenn-
element mit frischem Brennstoff befindet, und welches auf der einen Seite von
einer homogenen Mischung aus abgebrannten Brennelementen und auf der anderen
Seite durch Graphitblécke umgeben wird (siehe Abb. 5.13).
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Als Eingabeunsicherheiten fur die Rechnungen hat die GRS die Unsicherheiten der
nuklearen Daten bericksichtigt. Fur jedes Modell waren der Multiplikationsfaktor und
verschiedene Eingruppen-Wirkungsquerschnitte inklusive ihrer Unsicherheiten zum
Vergleich gefordert.

Die GRS hat Berechnungen mit XSUSA in Kombination mit dem deterministischen
Neutronentransportcode NEWT aus SCALE 6.1.2 /OAK 12/ und ENDF/B-VII.0 Multi-
gruppen-Wirkungsquerschnitten und Unsicherheiten durchgefiihrt. Zudem wurden so-
weit moglich zusatzlich Berechnungen mit TSUNAMI durchgefiihrt. Zusammen mit dem
INL wurden aulRerdem Rechnungen mit SAMPLER aus SCALE 6.2 /REA 17/ zum
Benchmark beigetragen.

H-451 block graphite

Helium gap

Graphite matrix

TRISO particles

Pitch p=1.8796 cm
Fuel compact radius = 0.6225 cm
Helium gap radius = 0.635 cm

Abb. 510 Hexagonale MHTGR Brennstabzelle

Fuel compact (homogeneous)
r =0.6225 cm EN

H-451 graphite Fuel compact gap (helium)

r=0.635 cm

Helium coolant channel
r=0.794 cm (large)

Abb. 5.11 Dreieckige MHTGR Brennstabzelle /STR 15b/
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| Block side L = 20.785 cm (p/3) |

Large helium

NBG-18 block 'o coolant channel
graphite (r=0.794 cm)

Block pitch p = 36 cm

TRISO fuel compact
(reomp = 0.6225 cm)

Abb. 5.12 MHTGR Brennelement /STR 15b/

Fresh fuel block with LBP
and TRISO fuel compacts
(heterogeneous)

Depleted fuel region
(homogeneous)

H-451 reflector region

Abb. 513 MHTGR Super-Zelle /STR 15b/

Ergebnisse

Die Ergebnisse aller Teilnehmer fir Phase | wurden in einem INL-Bericht zusammen-
gefasst, an welchem die GRS mitgearbeitet hat /STR 17/. In diesem Bericht ist erkenn-
bar, dass unter Berticksichtigung der richtigen Datenbibliotheken die GRS-Ergebnisse
mit den Ergebnissen der anderen Teilnehmer gute Ubereinstimmung zeigen. Eine

Auswahl an GRS-Ergebnissen wird im Folgenden prasentiert.

In Abb. 5.14 bis Abb. 5.18 sind die XSUSA und SAMPLER Ergebnisse und soweit
mdglich TSUNAMI Ergebnisse abgebildet. Hierbei handelt es sich um die ermittelten
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Unsicherheiten der Multiplikationsfaktoren k und der Ein-Gruppen-Wirkungsquer-
schnitte fur diverse Nuklidreaktionen. Die XSUSA und SAMPLER Ergebnisse
werden unter BerlUcksichtigung des begrenzten Stichprobenumgangs von 1000
und einer damit einhergehenden begrenzten Konfidenz der Ergebnisse als
Ubereinstimmend bewertet. Im Falle von Exercise I-1a konnten entsprechende
TSUNAMI-Ergebnisse hinzugefiigt werden, welche mit und ohne implizite Effekte
ermittelt wurden (entsprechend den Ansatzen von SAMPLER und XSUSA). Die
Abweichungen zwischen diesen Ergebnissen sind zu vernachlassigen. Lediglich
beim Neutroneneinfang von U-238 wird — wie erwartet — ein kleinerer Unterschied

zwischen den ermittelten Unsicherheiten beobachtet.

Fur die Brennstabzellen ist der Neutroneneinfang in U-238 Hauptverursacher der Ei-
genwertunsicherheit. Fur das frische Brennelement kann diese Unsicherheit vor allem
durch die Neutronenmultiplizitat (nubar) von 23%U erklart werden und fir das abge-
brannte Brennelement wird diese Unsicherheit vor allem durch nubar von 2**Pu verur-
sacht. Bei der Superzelle wiederum tragt der Neutroneneinfang von 238U gefolgt von

nubar von 2°Pu und 2*°U den Hauptbeitrag zur Multiplikationsfaktorunsicherheit bei.

In Abb. 5.19 und Abb. 5.20 werden fiir Exercise |-2a und b, d. h. fir das frische und
das abgebrannte Brennelement, die Unsicherheiten von SAMPLER mit Unsicherheiten
aus ENDF/B-VII.O- und ENDF/B-VIl.1-Daten miteinander verglichen. Insbesondere
beim angebrannten Brennelement wird der grof3e Einfluss der Unsicherheiten auf die
Ergebnisse deutlich: Da die Unsicherheit von 2**Pu nubar, dem Hauptbeitrag zu der
Eigenwert-Unsicherheit, in den ENDF/B-VIl.1-Daten im Vergleich zu den
ENDF/B-VII.0O-Daten reduziert wurde, ist die entsprechende Unsicherheit des
Eigenwert-Unsicherheit reduziert. Beim frischen Brennelement gibt es einen
gegenteiligen Effekt: Die Unsicherheit von nubar von 2U hat in ENDF/B-VII.1

zugenommen, sodass die Eigenwert-Unsicherheit leicht vergréflert ist.

Bei den Vergleichen der Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse mit verschiedenen Me-
thoden und Daten wurde insbesondere deutlich, dass die gréfiten Effekte auf die Un-
sicherheiten einerseits auf der Seite des Programmanwenders liegen und andererseits
auf der verwendeten Bibliothek fur die Unsicherheiten der nuklearen Daten. Zwischen
Teilnehmern, die dasselbe Programm und dieselben Daten genutzt haben, wurden
zwischenzeitlich deutliche Unterschiede einiger Ergebnisgréfien aufgrund verschieden
gewahlter Parameter fir die Simulation beobachtet. Diese konnten durch den Vergleich

der Eingabedaten schnell erklart und berichtigt werden. Auf der anderen Seite wurden
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die oben beschriebenen deutlichen Unterschiede aufgrund der verschiedenen Biblio-
theken beobachtet. Viele Teilnehmer, wie auch die GRS, nutzen fur ihre Analysen die
SCALE 6.1 oder SCALE 6.2 Daten, welche hauptsachlich entsprechend auf
ENDF/B-VII.O und ENDF/B-VII.1-Daten basieren. Da in diesen SCALE-Bibliotheken
auch weitere Daten aufgenommen wurden bzw. insbesondere fir einige Nuklide neue-
re vorlaufige ENDF-Daten bericksichtigt wurden, kommt es bereits zu deutlichen Un-
terschieden, wenn die auf diesen Daten basierenden Rechnungen mit Rechnungen auf
Basis der ,puren“ ENDF-Daten verglichen werden. Andere Effekte, die von der Metho-
dik der Unsicherheitsanalyse oder der Anwendung von MG- oder CE-Daten stammen,

treten angesichts dieser Unterschiede in den Hintergrund.

Parameter Bedeutung

k Multiplikationsfaktor

fuel_mic_n_gam_235U | Brennstoff, mikroskopischer Einfangquerschnitt far U-235

fuel_mic_n_gam_ 238U | Brennstoff, mikroskopischer Einfangquerschnitt fir U-238

fuel_mic_fiss 235U Brennstoff, mikroskopischer Spaltquerschnitt fiir U-235

fuel_nu_bar_235U Brennstoff, mittlere Anzahl von Neutronen pro Spaltung fur
U-235

matrix_mic_elastic_12C | Graphitmatrix, mikroskopischer elastischer Streuquerschnitt
far C-12

block_mic_elastic_12C | Graphitblock, mikroskopischer elastischer Streuquerschnitt
fur C-12

Tab. 5.4  Erlduterungen zu den Parametern in den folgenden Abbildungen
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Abb. 5.14 Unsicherheiten fir Exercise I-1a (Hot Full Power) basierend auf ENDF/B-
VII.0 Daten
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Abb. 5.15 Unsicherheiten fir Exercise I-1b (Hot Full Power) basierend auf ENDF/B-
VII.0 Daten
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Abb. 5.17 Unsicherheiten fiir Exercise 1-2b basierend auf ENDF/B-VII.0 Daten
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Abb. 5.19

Unsicherheiten fur Exercise I-2a ermittelt mit SAMPLER — Vergleich zwi-
schen ENDF/B-VII.0 und ENDF/B-VII.1 Ergebnissen
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Abb. 5.20 Unsicherheiten fir Exercise I-2b ermittelt mit SAMPLER — Vergleich zwi-
schen ENDF/B-VII.0 und ENDF/B-VII.1 Ergebnissen

Wie bereits erwahnt wurden die Exercises I-1¢ und I-1d (s. Abb. 5.11) definiert, um mit
einem einfachen Modell die Geometrie des MHTGR-Brennelements (s. Abb. 5.12)
naherungsweise beschreiben zu kbénnen. Die periodische Fortsetzung der drei-
eckigen Brennstabzelle entspricht genau dem hexagonalen Gitter des
MHTGR-Brennelements, das abwechselnd aus Zellen mit Brennstaben und Zellen
mit Helium-Kuhlkanalen aufgebaut ist. Dass die Berlcksichtigung der Kuhlkanale in
der Tat eine wichtige Rolle spielt, ist aus Abb. 5.21 ersichtlich, in der die
Neutronenfluss-Spektren  verglichen werden, die aus den Anordnungen von
Exercise |-1b (ohne Kuhlkanale) und Exercise 1-1d (mit Kuhlkanalen) berechnet
wurden. Die Berechnungen wurden fur den heilRen Zustand mit NEWT unter
Verwendung der auf  ENDF/B-VIl.1-Daten basierenden  Wirkungsquer-
schnittsbibliothek mit 252 Energiegruppen durchgeflhrt. Die Berlcksichtigung der
Klhlkanal-Zellen und damit dem darin enthaltenen Graphit fihrt zu einer Erhéhung
des Moderator/Brennstoff-Verhaltnisses und folglich zu einem deutlich thermischeren

Spektrum.
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Abb. 5.21 Neutronenfluss-Spektrum flr den heilRen Zustand aus Exercise I-1b (ohne

Klhlkanale) und Exercise I-1d (mit Kihlkanalen)

Im Folgenden wird ein Uberblick Uber die von der GRS durchgefiihrten Kritikalitats-
rechnungen und Unsicherheitsanalysen gegeben. Die Ergebnisse wurden beim
Benchmark eingereicht und sind im Bericht zu Phase | des prismatischen Designs
ISTR 17/ enthalten. Leider haben die anderen Benchmark-Teilnehmer zu diesen Auf-
gaben praktisch keine Analysen durchgefiihrt, so dass hier keine Vergleiche maoglich
sind. Da XSUSA zum Zeitpunkt der Durchfihrung der Analysen noch auf SCALE 6.1
beschrankt war, wurden die Ergebnisse mit dieser SCALE-Version erzeugt. Da auch
beabsichtigt war, bei den Analysen den Einfluss unterschiedlicher Datenbibliotheken zu
ermitteln, wurden die auf ENDF/B-VII.1 basierenden Wirkungsquerschnitte mit 252
Energiegruppen sowie die zugehorigen Kovarianzdaten mit 56 Energiegruppen aus
SCALE 6.2 in ein mit SCALE 6.1 verwendbares Format umgewandelt.

In Tab. 5.5 werden zunachst die mit NEWT berechneten Nominalwerte fir alle gefor-
derten ErgebnisgroRen verglichen. Dabei werden folgende Bezeichnungen verwendet:
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Tab. 5.5 Multiplikationsfaktoren und Ein-Gruppen-Wirkungsquerschnitte fur die
prismatischen HTR-Anordnungen I-1c und I-1d aus NEWT

Ex. I-1c Ex. I-1d

ENDF/B-VII.0 | ENDF/B-VII.1 | ENDF/B-VII.O | ENDF/B-
VII.1

k 1,36501 1,36300 1,41961 1,41812
fuel_mic_n_gam_235U | 11,0751 11,0651 11,2216 11,2129
fuel_mic_n_gam_238U | 3,78327 3,78713 3,36617 3,36515
fuel_mic_fiss_235U 40,7649 40,7206 41,8029 41,7681
fuel_nu_bar_235U 2,43729 2,43728 2,43727 2,43727
block_mic_elastic_12C | 4,26843 4,27045 4,27281 4,27501
E matrix_mic_elastic_12C | 4,27769 4,27975 4,28374 4,28588
k 1,24018 1,23792 1,30303 1,30029
fuel_mic_n_gam_235U | 10,4009 10,3926 10,5923 10,5808
fuel_mic_n_gam_238U |4,58015 4,55172 4,07726 4,05234
fuel_mic_fiss_235U 36,8209 36,5768 37,9981 37,7266
fuel_nu_bar_235U 2,43735 2,43735 2,43733 2,43733
block_mic_elastic_12C | 4,27752 4,27927 4,28445 4,28599
% matrix_mic_elastic_12C | 4,28693 4,28866 4,29522 4,29689

Dabei ergeben sich erwartungsgeman groRe Unterschiede in den Multiplikationsfakto-
ren fir das Modell mit Volumen-homogenisiertem Brennstoff (I-1c) und demjenigen, bei
dem die doppelte Heterogenitat in der Resonanzselbstabschirmungsberechnung expli-
zit berucksichtigt wurde (I-1d). Der Einfluss der Verwendung der beiden verschiedenen

Wirkungsquerschnittsbibliotheken ist bei allen Ergebnisgré3en gering.

Unsicherheitsanalysen flr alle Ergebnisgréfien wurden mit XSUSA flr beide Anord-
nungen I-1c und I-1d fur den kalten und heil3en Zustand durchgefuhrt. Da die resultie-
renden Unsicherheiten in allen Fallen sehr ahnlich sind, sind sie in Abb. 5.22 nur flr
den kalten Zustand von Anordnung I-1d dargestellt. Die Unsicherheitsanalysen wurden
mit einer Stichprobengroflie von 1000 durchgefuhrt, so dass das relative 95%-
Konfidenzintervall der Unsicherheiten etwa + 4.5% betragt. Die Unsicherheiten sind in
einem Bereich, der zu denen von spektral vergleichbaren LWR-Anordnungen mit UO-
ahnlich ist. Es ergibt sich auch, dass es wenig Unterschied ausmacht, ob man die
Kovarianzdaten mit 44 Energiegruppen aus SCALE 6.1 oder mit 56 Energiegruppen
aus SCALE 6.2 zugrunde legt.
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Abb. 5.22 Relative Unsicherheiten (1 o) im Multiplikationsfaktor und den Ein-
Gruppen-Wirkungsquerschnitten fur die prismatische HTR-Anordnung I-1d
(kalt) aus XSUSA/SCALE

Bei Verwendung der XSUSA-Methodik werden die Variationen der Wirkungsquer-
schnitte nach der Resonanzselbstabschirmungsrechnung angewandt, also sogenannte
implizite Effekte, die sich durch die Propagation der Unsicherheiten durch die Reso-
nanzselbstabschirmungsrechnung ergeben, vernachlassigt. Fiur LWR-Systeme und
Systeme mit schnellem Spektrum hat sich gezeigt, dass dadurch keine substantiellen
Fehler eingefihrt werden. Um diese Effekte fir HTR-Systeme zu Uberprifen, wurden
mit TSUNAMI entsprechende Berechnungen fir die Anordnung I-1c durchgefihrt. Die
resultierenden Unsicherheiten der Multiplikationsfaktoren werden in Abb. 5.23
verglichen. Dabei sind zum einen die expliziten Unsicherheiten, bei denen die
impliziten Effekte nicht berlicksichtigt sind, zum anderen die totalen Unsicherheiten, die
die impliziten Anteile enthalten, dargestellt. Unterschiede sind vor allem bei der
Verwendung der 44-Gruppen-Kovarianzdaten und der 238-Gruppen-ENDF/B-VII.O-
Wirkunsquerschnitte zu beobachten. Diese rihren vor allem von einer groberen
Energieauflosung des #8U-(n, y)-Einfangquerschnitts im Resonanzbereich im Vergleich
zu den 252-Gruppen-ENDF/B-VII.1-Daten her. In Abb. 5.24 sind die Hauptbeitrage zur
Unsicherheit aus den 44/238-Gruppen-Daten ohne und mit impliziten Effekten aus
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einer TSUNAMI-Sensitivitatsanalyse verglichen. Insgesamt lasst sich feststellen, dass
die Vernachlassigung impliziter Effekte zu keinen gro3en Abweichungen fihrt, es aber
zur weiteren Verbesserung der der Aussagesicherheit winschenwert ist, diese zu
berlicksichtigen. Es ist geplant, im Vorhaben RS1564 eine entsprechende Methodik in

XSUSA zu implementieren.

Kugelhaufen-Anordnung PBR-250

Zum Benchmark fir HTR mit Kugelhaufen-Design /REI 13/ wurden von der GRS Kriti-
kalitdtsberechnungen und Unsicherheitsanalysen zu den Aufgaben I-1 und I-2 (,local
neutronics®) durchgefuhrt. Bei Exercise I-1 handelt es sich eine von Helium umgebene
Brennstoffkugel (siehe Abb. 5.25) mit unterschiedlichen Isotopenzusammensetzungen,
die frischen Brennstoff (I-1a) und solchen mit mittlerem Abbrand (I-1b) reprasentieren.
Bei Exercise I-2 wird angenommen, dass die Schittung aus Brennstoff mit mittlerem
Abbrand und Brennstoff in einem der Zustande mit mittlerem Abbrand (I-2a), mit ho-
hem Abbrand (I-2b) oder frisch (I-2c) besteht. Dies kann durch das in Abb. 5.26 skiz-

zierte Modell beschrieben werden.
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Abb. 5.23 Relative Unsicherheiten (1 o) im Multiplikationsfaktor fir die prismatische
HTR-Anordnung I-1c

Jeweils ohne (explizit) und mit (total) implizitem Anteil aus TSUNAMI
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Abb. 5.24 Hauptbeitrage zu den Unsicherheiten im Multiplikationsfaktor fir die pris-
matische HTR-Anordnung I-1c
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Abb. 5.25 HTR-Brennstoff vom Kugelhaufen-Typ (aus /REI 13/)
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Abb. 5.26 HTR-Brennstoff vom Kugelhaufen-Typ mit zwei unterschiedlichen Isoto-

penzusammensetzungen fur die Kugeln in der Mitte und an den Ecken

Wahrend die Anordnungen aus Exercise |-1 mit einem eindimensionalen deterministi-
schen Transportprogramm beschrieben werden kdnnen, ist das fur die Anordnungen
aus Exercise 1|-2 nicht mdglich. Dementsprechend wurden der 1D-Transportcode
XSDRN (I-1) und der Monte-Carlo-Code KENO-V.a (I-2), beide aus dem SCALE-
Programmsystem, eingesetzt. Allerdings hat sich herausgestellt, dass die Ergebnisse
fur die Multiplikationsfaktoren bei Verwendung von SCALE 6.1 deutliche Abweichun-
gen zu entsprechenden Ergebnissen aus Monte-Carlo-Berechnungen mit Daten in kon-
tinuierlicher Energiedarstellung aufweisen; daher wurde fir diese Anordnungen
SCALE 6.2 herangezogen, was zu einer wesentlich verbesserten Ubereinstimmung
fuhrt. Fur die Unsicherheitsanalysen mussten entsprechend die Ablaufsequenzen so
angepasst werden, dass XSUSA auch mit SCALE 6.2 ausgefuhrt werden kann. Fur
Anordnungen ohne doppelte Heterogenitat, wie Leichtwasserreaktoren oder Systeme
mit schnellem Neutronenspektrum, war dies im Vorhaben RS1536 /ZWE 18/ realisiert
worden. Fur Systeme mit doppelter Heterogenitat war dazu nochmals erheblicher An-

passungsaufwand erforderlich.

Im Folgenden sind die Ergebnisse der Kritikalitatsrechnungen und Unsicherheitsanaly-
sen mit XSUSA/SCALE dargestellt. Es wurde wieder eine Stichprobengréf3e von 1000
verwendet, so dass auch hier das relative 95%-Konfidenzintervall der Unsicherheiten
etwa 4.5 % betragt. Als Wirkungsquerschnitte wurde die 252-Gruppen-ENDF/B-VII.1-
Bibliothek verwendet; Ergebnisse anderer HTR-CRP-Teilnehmer haben gezeigt, dass
die Verwendung 238-Gruppen-ENDF/B-VII.0-Bibliothek deutliche Abweichungen ergibt.

Zunachst wurden zur Validierung des Verfahrens Vergleiche mit Monte-Carlo-
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Ergebnissen anderer HTR-CRP-Teilnehmer durchgefiihrt. Die Ubereinstimmung so-
wohl fur die Nominalwerte als auch fur die Unsicherheiten war in allen Fallen sehr zu-

friedenstellend.

Da die HTR-CRP-Ergebnisse noch nicht fir die Offentlichkeit freigegeben sind, kénnen
hier vorerst keine quantitativen Vergleichsergebnisse gezeigt werden. In Abb. 5.27 sind
die Ergebnisse fir den Multiplikationsfaktor und die relativen Unsicherheiten fiir eine
der Anordnungen ohne Werteangaben dargestellt; die Ergebnisse von XSUSA/SCALE
und TSUNAMI-CE, bei dem der Monte-Carlo-Code KENO mit Wirkungsquerschnitten
in kontinuierlicher Energiedarstellung verwendet wird, sind in ausgezeichneter Uber-

einstimmung.

Multiplikationsfaktor

M XSUSA/SCALE|
B TSUNAMI-CE

Rel. Unsicherheit

[-1a kalt I-1a heil} [-1a kalt I-1a heil}

Abb. 5.27 Multiplikationsfaktoren und relative Unsicherheiten (1 o) fur die Kugelhau-
fen-HTR-Anordnung I-1a (kalt) aus XSUSA/SCALE

Weitere Ergebnisse der Kritikalitdtsberechnungen und Unsicherheitsanalysen mit
XSUSA/SCALE sind in Tab. 5.6 zusammengefasst. Auch hier zeigt sich, dass die Un-
sicherheiten in einem Bereich liegen, der sich bereits friher fir vergleichbare LWR-
Anordnungen mit UO2 und MOX ergeben hat. Die beiden Anordnungen I-1b und I-2a
unterscheiden sich lediglich durch die unterschiedliche Darstellung derselben Geomet-

rie; daher sind auch die Ergebnisse nahezu identisch.
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Tab. 5.6  Multiplikationsfaktoren und relative Unsicherheiten (1 o) fur die Kugelhau-

fen-HTR-Anordnungen aus XSUSA/SCALE

Ex. I-1b, | Ex.I-1b, | Ex.|-2a, | Ex.I-2b, | Ex. I-2c,

kalt heil kalt kalt kalt
Multiplikationsfaktor 1,10539 1,07025 1,10520 1,00971 1,36919
Rel. Unsicherheit (10) 0,543 % 0,539 % 0,542 % 0,563 % 0,505 %
5.3 AP 3.3: Systematische Unsicherheitsanalysen fiir Abbrandrechnun-

gen bei schnellen Reaktorsystemen

Im Rahmen des Vorhabens RS1536 /ZWE 18/ wurde eine Plattform fir systematische
Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen flr Systeme mit schnellem Neutronenspekt-
rum geschaffen, deren Schwerpunkte Kritikalitdtsberechnungen fir Stabzellen, Brenn-
elemente und Ganzkernanordnungen sind. Im Folgenden werden die Arbeiten be-
schrieben, die zur Erweiterung auf Abbrandberechnungen durchgefiuhrt wurden. Dazu
wurden die beiden Brennelemente herangezogen, die in der UAM-SFR-Spezifikation
/IBOS 18/ beschrieben sind. Es handelt sich um Brennelemente mit oxydischem
(MOX3600) bzw. metallischem (MET1000) Brennstoff (vgl. Abb. 5.28 und Abb. 5.29),

deren Designs fur zukinftige GEN-IV-Reaktoren in Betracht gezogen werden.

Hullrohr Kuhlmittel

Brennstoff

16.2471 cm
@
o’.
34
0%

Abb. 5.28 MOX3600-Brennelement mit oxydischem Brennstoff
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Abb. 5.29 MAT1000-Brennelement mit metallischem Brennstoff

Fir die Abbrandberechnungen wurde die TRITON-Sequenz mit NEWT als determinis-
tischem Neutronentransportprogramm aus SCALE 6.1 verwendet. Dies war erforder-
lich, da zur Durchfuhrung der Unsicherheitsanalysen XSUSA verwendet wird, das bis-
her fur Abbrandberechnungen noch nicht mit SCALE 6.2 genutzt werden kann.
Deshalb konnten auch noch nicht die im Vorhaben RS1536 fur schnelle Systeme er-
zeugten Wirkungsquerschnitts- und Kovarianzbibliotheken herangezogen werden. Es
wurden daher die in SCALE 6.1 verflgbaren Bibliotheken verwendet, die flr thermi-

sche Systeme optimiert sind. Die Ergebnisse sind deshalb als vorlaufig anzusehen.

Die Abbrandberechnungen wurden jeweils flr einen typischen Zyklus durchgefihrt.
Dabei wurde bei dem Brennelement mit oxidischem Brennstoff eine spezifische Leis-
tung von 50,4 MW/tHM (tHM: Tonne Schwermetall) und eine Zykluslange von 410 Ta-
gen angenommen, bei dem Brennelement mit metallischem Brennstoff sind es
75,38 MW/tHM und 328,5 Tage. Der Zyklus wurde dabei in zehn Abbrandschritte
gleicher Lange eigeteilt; diese grobe Einteilung ist dadurch gerechtfertigt, dass sich
im Vergleich zu LWR-Systemen die Nukliddichten mit fortschreitendem Abbrand nur
langsam verandern. Dies wird in Abb. 5.30 deutlich, in der der Verlauf von
Aktinoidendichten wahrend der Abbrandzeit dargestellt ist.
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Abb. 5.30 Nukliddichten im Verlauf des Abbrands fir das MOX3600-Brennelement

Unsicherheiten bezlglich nuklearer Daten wurden flir Multiplikationsfaktoren, Wenig-
gruppen-Wirkungsquerschnitte und Nuklidinventare ausgewertet. Flur die Wirkungs-
querschnitte wurde eine fir Berechnungen schneller natriumgekihlter Systeme typi-
sche Struktur mit vier Energiegruppen gewahlt, die in /BOS 18/ spezifiziert ist.
Allgemein ist zu beobachten, dass sich sowohl die Nominalwerte fiir diese Parameter
selbst als auch die zugehdrigen Unsicherheiten im Verlauf des Abbrands nur geringfu-

gig andern.

Die Ergebnisse fur die Multiplikationsfaktoren der beiden Brennelemente sowie fir die
jeweiligen Unsicherheiten sind in Abb. 5.31 dargestellt. Entsprechend sind in Abb. 5.32
und Abb. 5.33 nur die relativen Unsicherheiten des Multiplikationsfaktors und der We-
niggruppen-Wirkungsquerschnitte des MOX3600- und des MET1000-Brennelements

zu Zyklusbeginn und -ende dargestellt. Die Wirkungsquerschnitte folgen der

Nomenklatur stot = totaler Wirkungsquerschnitt, sabs = Absorptionswirkungs-
querschnitt, nusf = Spaltwirkungsquerschnitt * mittlere Anzahl von Neutronen pro
Spaltung. Die Ziffern bezeichnen die Energiegruppen. Die Ahnlichkeit der Werte zu
Zyklusbeginn und -ende ist deutlich sichtbar. Die Wirkungsquerschnitte besitzen
Unsicherheiten, deren GrofRe mit denen von LWR-Anordnungen vergleichbar ist; die

Unsicherheiten des Multiplikationsfaktors sind deutlich hdher.
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Wirkungsquerschnitte des MOX3600-Brennelements

75



1.8%

1.6% m Zyklusbeginn
m Zyklusende

1.4%
1.2%
1.0%
0.8%
0.6%
0.4%
0.2%
0.0%
Oy

oy A T
Q, LI C I A A e B BN G
NEECIE I IR S PN S NN

Relative Unsicherheit

Abb. 5.33 Relative Unsicherheiten des Multiplikationsfaktors und der Weniggruppen-
Wirkungsquerschnitte des MET1000-Brennelements

30%
B MET1000
0,
25% B MOX3600
=
Q
< 20%
)]
.E
L
wn
515%
1))
2
=
& 10%
)]
©
5% ‘ ‘
0 ||||I IIII.-..-..nIlllI --‘i--ll.-__ [ (| II. EmmE
0%
ggggggwwwwwww‘vwwwww@‘yﬁoggETTEEEEEETTTTTTTTTTT';';'EEE_‘E
0033333 - = — TTTTTT
zzaaaaaééggggmm > emd XXOOC0Z222222555550038G868

Abb. 5.34 Relative Unsicherheiten der Nuklidinventare der SFR-Brennelemente am

Zyklusende

76



Die Unsicherheiten der Nuklidinventare sind fir die beiden Brennelemente am Ende
des Abbrandzyklus in Abb. 5.34 gegeben. Die sich ergebenden Unsicherheiten bewe-
gen sich fur die Aktinoiden im Bereich der Werte, die man fur LWR-Systeme erhalt. Die
Unsicherheiten bei den Spaltprodukten sind gréfitenteils im Bereich < 1 %. Etwas gro-
Rere Unsicherheiten sind fir die Samarium-Nuklide zu verzeichnen. Deutlich erhdhte
Unsicherheiten ergeben sich bei den betrachteten Nukliden '**Cs, '*Nd, '°Sm und
54Eu. Fur diese sind die Unsicherheiten groRer als bei LWR-Systemen. Um die Ursa-
che hierfiir naher zu ergriinden ist eine vertiefte Analyse der zugehdrigen Sensitivitaten

notwendig.

5.4 AP 3.4: Evaluierung der TENDL-Bibliothek

Die TENDL-Wirkungsquerschnittsbibliothek /KON 12/ wird im Unterschied zu den etab-
lierten Bibliotheken mit dem TALYS Code auf der Basis grundlegender Kern- und Re-
aktionsmodelle sowie experimenteller Daten erzeugt. Durch diese Methode kdnnen im
Vergleich zu ENDF/B und JEFF umfassendere Wirkungsquerschnittsdatensatze, Win-
kel- /Energieverteilungen und Kovarianzdaten fir eine grofiere Anzahl von Reaktions-
kanalen und Isotopen reproduzierbar und automatisiert erzeugt werden. Der mit der
TENDL-Bibliothek verfolgte zukunftsweisende Ansatz spielt auch bei den Bemihungen
um eine vereinheitlichte Datenbibliothek eine wichtige Rolle. Andererseits unterliegt der
Datensatz nicht dem aufwendigen Evaluierungsprozess, der fir die traditionellen Da-
tenevaluationen zur Anwendung kommt. Insofern stellt sich die Frage, ob die TENDL-
Bibliothek fur den Einsatz bei Abbrandrechnungen bereits geeignet ist und wie sich

Einsatz auf die Rechenergebnisse auswirkt.

Daher wurde fir das vorliegende Arbeitspaket geplant, mindestens eine Version der
TENDL-Bibliothek fur die Nutzung mit MOTIVE zu prozessieren und anhand von Ver-
gleichsrechnungen eine Evaluierung vorzunehmen. Hierzu ist zunachst anzumerken,
dass die TENDL-Bibliothek ausschlieBlich Neutronenwirkungsquerschnittsdaten ent-
halt. Fur die Benutzung in einer Abbrandrechnung sind also Zerfallsdaten, Spaltaus-
beuten und thermische Streudaten aus anderen Quellen zu erganzen. Fir die vorlie-
genden Arbeiten wurde zunachst die TENDL-2015 Bibliothek eingesetzt und um
JEFF3.2 Daten erganzt. Die Prozessierung der Multigruppendaten und der Zerfallsda-
ten erfolgte problemlos. Bei der Erstellung der AMPX-Bibliothek fur KENO-VI traten je-
doch einige Schwierigkeiten auf. Bei 2**Pu und einigen anderen Aktinoiden, insbeson-

dere den Curium-Nukliden, traten Probleme bei der Verarbeitung der Streudaten auf,
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die zu Fehlermeldungen und Abstlirzen von KENO-VI flhrten. Eine diesbezlgliche
Rucksprache mit dem SCALE Support ergab starke Hinweise darauf, dass diese Prob-
leme bereits in den TENDL-Dateien zu suchen und nicht auf Fehler bei der Prozessie-
rung mit dem AMPX-Paket zurlckzufuhren sind. Als Workaround fur dieses Problem
wurden die Daten zu den auffalligen Nukliden durch Daten der ENDF/B-VII.1 Daten er-
setzt. Weiterhin wurden die Nuklide 3C, '“C, '°C aus der Bibliothek entfernt, die eben-

falls Probleme verursachten.

Mit der so modifizierten TENDL-2015 AMPX-Bibliothek konnten dann Rechnungen mit
MOTIVE durchgeflihrt werden. Die Ergebnisse wurden mit den Ergebnissen von Rech-

nungen mit anderen Bibliotheken verglichen.

In Abb. 5.35 ist ein solcher Vergleich anhand der Nachbestrahlungsanalysenprobe
SF98-5 aus Fukushima Daini-2 gezeigt. In der Graphik ist zusatzlich auch der Ver-
gleich der Ergebnisse verschiedener anderer Bibliotheken gezeigt. Dargestellt ist je-
weils die relative Abweichung zwischen Rechnung (C) und Experiment (E) in der Form
C/E-1 in Prozent. Die Ergebnisse zeigen allgemein, dass einerseits fir viele wichtige
Nuklide weitgehende Ubereinstimmung zwischen den Evaluationen besteht, anderer-
seits aber auch, dass bei einigen schwierig zu berechnenden Nukliden durchaus eine
groliere Diskrepanz zwischen den Ergebnissen verschiedener Evaluationen bestehen
kann. Die Mdglichkeit auf einfache Weise zwischen verschiedenen Bibliotheken zu
Wechseln stellt somit ein nitzliches Merkmal dar, um Bibliothekseffekte bei der Ab-
brandberechnung naher zu untersuchen. Dies gilt insbesondere auch in Hinblick da-
rauf, dass es international verstarkt Bemuhungen gibt, die Nachrechnung von Nachbe-
strahlungsanalyseproben zur Evaluation von Datenbibliotheken einzusetzen (siehe
z.B. IGAU 17/).

Bezlglich der TENDL-2015 Bibliothek fallen Unterschiede zu den anderen Bibliotheken
insbesondere fir einige Americium-Nuklide und fir Samarium und Europium ins Auge.
Auch bei den Curium-Nuklide sind Abweichungen von den anderen Bibliotheken zu er-
kennen. Insgesamt liegen die Abweichungen von den experimentellen Werten im
Rahmen der Ergebnisse der anderen Evaluationen. Bei der Interpretation der Daten ist
zu beachten, dass zwar die Flussberechnung mit den AMPX-Daten erfolgte, bei denen
fur einige Nuklide die TENDL-Daten durch JEFF3.2-Daten ersetzt wurden, die Reakti-
onsraten jedoch ansonsten aus der separat erstellten Multigruppenbibliothek erzeugt

werden, die wiederum ausschlieRlich auf TENDL-Daten beruht.

78



C/E-1 for rod 98, FukuDaini2-SF98-05

U-234 |8 ENDF/B-VII
(mm— ENDF/B-VII.1
(W ENDFBS. -
U-236 | mmm JEFF3.2
Np-237 |8 JENDL4.0
TENDL2015

U-235

Pu-238

Pu-239
Pu-240
Pu-241|
Pu-242
Am-241
Am-242ml
Am-243
Cm-242
Cm-243
Cm-244
Cm-245
Cm-246
Ru-106

C/E-1 [%]

Cs-134
Cs-137
Ce-144
Nd-143
Nd-144
Nd-145
Nd-146
Nd-148
Nd-150

Sm-147

Sm-148

Sm-149

Sm-150

Sm-151

Sm-152

Sm-154

Eu-154
—60 —-40

Abb. 5.35 Vergleich der Nachrechnung der Probe SF98-5 aus Fukushima Daini-2 mit
MOTIVE unter Verwendung unterschiedlicher Bibliotheken
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Insgesamt ergibt sich fur die TENDL-2015 das folgende Bild: Die Erzeugung der not-
wendigen Bibliotheksdaten fur MOTIVE ist mit gewissen Problemen hinsichtlich der Be-
reitstellung der Daten fur die Flussberechnung behaftet. Hier konnte letztlich kein voll-
standig konsistenter Datensatz bereitgestellt werden in der Hinsicht, dass einzelne
Daten anderer Evaluationen hinzugefugt werden mussten. Die Testrechnungen zeigten
fur den untersuchten Nuklidsatz keine offensichtlichen Vor- oder Nachteile. Im Sinne
der oben beschriebenen Vergleichsmdglichkeiten erweitert die Bibliothek allerdings das
Spektrum der verfligbaren Daten und ist insofern von einiger Nutzlichkeit. Ihr volles Po-
tential dirfte die Bibliothek allerdings erst bei Aktivierungsrechnungen aufzeigen, wo
die grolte Anzahl an vorhandenen Datensatzen und Reaktionskanalen von Vorteil sein
sollte. Die Untersuchung dieses Bereichs liegt allerdings aufierhalb des Umfangs der

vorliegenden Untersuchung.

Ende 2017 wurde die aktualisierte Version TENDL-2017 veréffentlicht. Daher wurde
auch versucht, aus dieser Bibliothek einen aktualisierten Datensatz fir MOTIVE zu er-
zeugen. Im Unterschied zu TENDL-2015 enthalt die Bibliothek fir wichtige Nuklide Da-
tensatze, die von ENDF/B-VIII ibernommen wurden. Dies sind im Einzelnen die Nukli-
de 1'2'3H, 3'4He, 6,7|_i’ 10’118, gBe, 12'13C, 14'15N, 16,170, 19|:, 232Th, 233,235,238(J gnd 23°Pu. Die
Erzeugung der AMPX-Bibliothek verlief zunachst scheinbar problemlos. Allerdings wie-
sen KENO-VI-Rechnungen mit dieser Bibliothek deutlich zu hohe Multiplikationsfakto-
ren auf. Auch werden in der Ausgabedatei von KENO-VI Fehlermeldungen ausgege-
ben, die auf Rundungsfehler bei der Berechnung von Streu-Wirkungsquerschnitten
hindeuten. Der Fehler konnte bis Abschluss des Vorhabens nicht behoben werden, so

dass keine Rechenergebnisse fur die TENDL-2017 Bibliothek vorliegen.
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6 Zusammenfassung

Der vorliegende Bericht gibt die Ergebnisse des BMWi-Forschungsvorhabens RS1542
wieder. Ziel der Arbeiten war die Erweiterung und Verbesserung der Funktionalitaten
des Abbrandprogramms MOTIVE sowie der zugrundeliegenden nuklearen Datenbasis.
Weiterhin war der Aufbau einer moglichst umfangreichen Datenbasis an Nachrechnun-
gen von Nachbestrahlungsanalyseproben geplant, mit dem Ziel der Validierung von
MOTIVE. Daruber hinaus waren eine Reihe von Arbeiten im Bereich der Unsicher-

heitsanalyse von Abbrandberechnungen geplant.

Innerhalb von MOTIVE konnte durch die Implementierung von verschiedenen Predic-
tor-Corrector-Verfahren die Kopplung zwischen Neutronenflussberechnung und Nuklid-
inventarberechnung verbessert werden, was es ermdglicht durch groRere Zeitschritte
bei der Rechnung eine Verklrzung der Rechenzeit bei gleichzeitiger Beibehaltung der
Rechengenauigkeit zu erreichen. Mehrere umgesetzte MalRlnahmen dienen der Diversi-
fizierung der eingesetzten Methoden. Durch die zusatzliche Anbindung des Monte Car-
lo Programms OpenMC wird eine Auswahl zwischen zwei unabhangigen Verfahren zur
Neutronenflussberechnung ermdoglicht. Die Erweiterung und Verbesserung der Werk-
zeuge zur Prozessierung der fir MOTIVE bendtigten nuklearen Datenbibliotheken er-
moglicht es nun, konsistente Datensatze zu verschiedenen aktuellen Wirkungsquer-
schnittsdatenevaluationen bereit zu stellen und so den Einfluss der verschiedenen
Bibliotheken auf das Rechenergebnis quantitativ zu untersuchen. Die Integration von
eigenstandigen Berechnungsmodulen fir die Brennstofftemperatur und die Moderator-
dichte verbessert die Anwendbarkeit des Programms fir verschieden Fragestellungen
und bietet zusatzlich das Potential die zukunftige Ergebnisgenauigkeit von MOTIVE

weiter zu verbessern.

Durch die Nachrechnung einer groRen Anzahl von Nachbestrahlungsanalyseproben
wurde die Grundlage fur die Validierung von MOTIVE hinsichtlich des berechneten
Nuklidinventars geschaffen. Die so erstellte Datenbasis an Eingabe- und Ergebnisda-
tensatzen ist bereits umfangreicher als fur das Vorgangersystem KENOREST. Die Er-
gebnisdaten wurden hinsichtlich der Abweichungen zwischen Rechnung und Experi-
ment ausgewertet und statistisch analysiert. Zusatzlich wurden Untersuchungen zu
moglichen Abbrand-abhangigen Trends in den Differenzen zwischen Rechnung und

Experiment durchgefuhrt.
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Im Bereich der Unsicherheitsanalyse wurden Untersuchungen zum Einfluss der Korre-
lationen in den Unsicherheiten in den Spaltproduktausbeuten auf die Unsicherheiten im
Multiplikationsfaktor und dem Nuklidinventar durchgefihrt. Hierzu erfolgte ein Vergleich
zwischen dem GRS-eigenen Programm XSUSA und der SAMPLER-Sequenz aus dem
SCALE-Paket. Es konnte gezeigt werden, dass die Vernachlassigung dieser Korrelati-
onen zu einer deutlichen Uberschatzung der Ergebnisunsicherheiten fihrt. Dahingegen
ist die komplette Vernachlassigung der Unsicherheiten fir die Spaltausbeuten im All-
gemeinen eine gute Naherung und flihrt insbesondere fiir den Multiplikationsfaktor nur

zu einem sehr geringen Fehler.

Im Rahmen der UAM-SFR Plattform zur Unsicherheitsanalyse von Systemen mit
schnellem Neutronenspektrum wurden systematische Unsicherheitsanalysen im Be-
reich der Abbrandberechnung flir je ein Brennelement mit oxydischem bzw. metalli-
schem Brennstoff durchgefiihrt und ausgewertet. Dabei zeigte sich, dass die sich er-
gebende Unsicherheit des Multiplikationsfaktors deutlich grofRer als bei LWR-Systemen
ist, wahrend die Unsicherheiten im Nuklidinventar im Wesentlichen im Bereich der flr
LWR-Systeme beobachteten Unsicherheiten liegen. Die Aussagekraft der Ergebnisse
ist diesbeziglich insofern noch eingeschrankt, dass die Analysen mit der mit
SCALE 6.1 mitgelieferten auf LWR-Systeme optimierten 238-Gruppen Bibliothek
durchgeflhrt werden mussten, da die Abbrandsequenz von XSUSA aktuell auf
SCALE 6.1 beschrankt ist. Eine Bibliothek mit auf schnelle Systeme optimierter Mul-
tigruppenstruktur liegt nur fur SCALE 6.2 vor. Aufgrund einiger Umstellungen in der
Struktur der Abbrandsequenzen in SCALE erfordert eine Ubertragung der XSUSA-
Verfahren auf SCALE 6.2 einen gréReren Aufwand, der den Rahmen des vorliegenden

Vorhabens ubersteigt.

Im Rahmen des IAEA “Coordinated Research Project (CRP) on High Temperature
Gas-Cooled Reactor (HTGR) Uncertainty Analysis in Modeling (UAM)” wurden far ver-
schiedene Anordnungen Kiritikalitatsrechnungen und zugehorige Unsicherheits- und
Sensitivitdtsanalysen durchgefuhrt. Die erzielten Ergebnisse wurden zum Benchmark
eingereicht und stimmen im Wesentlichen mit den Ergebnissen der anderen Bench-
mark-Teilnehmer Uberein. Insofern liefert die Teilnahme am Benchmark einen Beitrag
zur Qualifikation der GRS-eigenen Methoden zur Unsicherheitsanalyse fur HTR-
Systeme. Die beobachteten Unsicherheiten liegen von der GréRe her im Bereich der

fur LWR-Systeme bekannten Unsicherheiten. Weiterhin konnte an geeigneten Beispie-
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len auch die Konsistenz zwischen der stochastischen und der stérungstheoretischen

Methode zur Unsicherheitsberechnung gezeigt werden.
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