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Kurzfassung

Das Analysewerkzeug SUSA (Software for Uncertainty and Sensitivity Analyses) stellt
Methoden bereit, um den Einfluss von Unsicherheiten auf Ergebnisse aus der Anwen-
dung von Rechenprogrammen zu ermitteln und insbesondere die Aussagesicherheit
von Ergebnissen aus Sicherheitsanalysen zu quantifizieren. Die Methoden in SUSA
beruhen auf Konzepten und Werkzeugen aus der Wahrscheinlichkeitsrechnung und
mathematischen Statistik. Sie ermdglichen die Durchfiihrung von Monte-Carlo Simula-
tionen und die statistische Auswertung der daraus resultierenden Ergebnisse. Fir die
Monte-Carlo Simulationen mussen die Unsicherheiten in den Eingangsparametern des
angewendeten Rechenprogramms durch Wahrscheinlichkeitsverteilungen und Abhan-
gigkeitsmodelle dargestellt werden. Hierzu bietet SUSA eine grof3e Auswahl von Ver-
teilungen, Korrelationen und funktionellen Abhéngigkeitsmodellen. Fir die gleichzeitige
Variation der Parameterwerte basierend auf den spezifizierten Verteilungen und Ab-
hangigkeitsmodellen sind die einfache Zufallsauswahl und das Latin Hypercube Ver-
fahren implementiert. Die Durchfuhrung von Rechenlaufen mit den variierten Parame-
terwerten wird durch standardisierte Schnittstellen zu den Rechenprogrammen
erheblich erleichtert. Fur die Ermittlung der Unsicherheit bzw. Aussagesicherheit des
Analyseergebnisses stellt SUSA verschiedene mathematisch-statistische Anséatze be-
reit. Zusatzlich bietet SUSA Methoden zur Berechnung von Sensitivitatsindizes. Diese
Indizes unterstitzen bei der Ermittlung der Haupteinflussfaktoren auf die Ergebnisunsi-
cherheit und geben somit Hinweise, wo eine Verbesserung des Kenntnisstands zu ei-
ner effektiven Reduzierung der Ergebnisunsicherheit fihren kann. Im Rahmen des
Vorhabens RS1528 wurde SUSA um weitere methodische Ansatze zur Durchfihrung
von Monte-Carlo Simulationen, zur Quantifizierung der Ergebnisunsicherheit und zur
Ermittlung von Sensitivitatsindizes erganzt. Darliber hinaus wurden die Ablaufe in
SUSA weiter optimiert und das Hauptanwendungsprogramm mit seiner grafischen Be-
nutzeroberflache (GUI) fir eine bessere Qualitatssicherung (QS) weiterentwickelt. Eine
neue Online-Hilfe bietet kontext-sensitive Hilfestellungen bei der Bearbeitung von Ana-
lyseschritten. Durch ein zusatzliches Programm konnen mit geringem Aufwand Re-
chenlaufe automatisiert auf Rechenclustern gestartet und deren Abarbeitungsstatus
abgefragt werden. Dieser Bericht gibt einen Uberblick tiber die neuen Funktionalitaten,

die in der Version SUSA 4.1 zusétzlich verfiigbar sind.



Abstract

The software tool SUSA (Software for Uncertainty and Sensitivity Analyses) imple-
ments methods to determine the influence of input uncertainties on the results of com-
puter code applications and, especially, to quantify the credibility of the results of reac-
tor safety analyses. The methods in SUSA are based on probability calculus and
statistics. They allow for performing Monte Carlo simulations and the statistical evalua-
tion of the corresponding results. For the Monte Carlo simulations, the uncertainties on
the input parameters of the applied computer code must be quantified in terms of prob-
ability distributions and dependency models. To this purpose, SUSA integrates a com-
prehensive selection of probability distributions, correlations and functional dependen-
cies. For the simultaneous variation of the parameter values based on the specified
distributions and dependency models, the simple random and the Latin Hypercube
sampling procedure are implemented. Comfortable interfaces to computer codes facili-
tate the preparation and launching of corresponding runs based on the varying pa-
rameter values. Many mathematical-statistical methods are available for quantifying the
uncertainty of the computational result. A couple of approaches for determining sensi-
tivity indices are implemented as well. These indices help to identify the main contribu-
tors to the uncertainty of the result and, thus, show where to improve the state of
knowledge in order to reduce the uncertainty of the result most effectively. In the frame
of the project RS 1528, SUSA was supplemented by further state of the art methods for
performing Monte Carlo simulations, for quantifying the uncertainty of the computation-
al result and for the determination of sensitivity indices. Moreover, SUSA procedures
were further optimized and the main application program equipped with a graphical us-
er interface (GUI) was improved for better quality assurance (QA). A context-sensitive
help-function was introduced to provide assistance for finishing the different analysis
steps within SUSA. A new program helps to launch code runs automatically on com-
puter clusters and to check the processing status of the runs. This report gives an

overview on the new features additionally available in SUSA 4.1.
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1 Einleitung

Die GRS entwickelt und verwendet seit vielen Jahren das Analysewerkzeug SUSA
(Software for Uncertainty and Sensitivity Analyses), um den Einfluss von Unsicherhei-
ten auf Ergebnisse aus der Anwendung von Rechenprogrammen zu ermitteln. SUSA
wird weltweit bei analytischen Nachweisen der Erfullung technischer Sicherheitsanfor-

derungen eingesetzt.

Im Rahmen von deterministischen und probabilistischen Reaktorsicherheitsanalysen
wird SUSA in Kombination mit den Codes der GRS Rechenkette AC? (bestehend aus
ATHLET, ATHLET-CD und COCOSYS) sowie TESPA-ROD, QUABOX/CUBBOX und
EVNTRE eingesetzt. AuBerdem ist SUSA Bestandteil des GRS-eigenen Programmsys-
tems SUNCISTT zur Betrachtung von Unsicherheiten im Rahmen von Kritikalitatssi-
cherheitsanalysen. Aul3erhalb der GRS wird SUSA von einem gré3eren Kreis von An-
wendern u. a. in Verbindung mit den Rechencodes RELAP 5, MAAP (einschlie3lich der
Version MAAP-CANDU) und DYN3D genutzt. Zu einigen der genannten Rechencodes
existieren in SUSA spezifische Schnittstellen. Fir alle anderen Rechencodes wird eine
standardisierte Schnittstelle bereitgestellt, die bei der Durchflihrung entsprechender

Analysen behilflich ist.

Der Einsatz von SUSA ist nicht nur auf die Rechenprogramme fiir Reaktorsicherheits-
analysen beschrankt. SUSA kann auch in Verbindung mit Rechenprogrammen aus an-
deren Fachgebieten mit anderen Themenschwerpunkten angewendet werden, wie
z. B. mit Rechenprogrammen zur Ermittlung der Konsequenzen von Explosionen,

Branden und Uberflutungen.

Die Methoden in SUSA beruhen auf Konzepten und Werkzeugen aus der Wahrschein-
lichkeitsrechnung und mathematischen Statistik. Ausgehend von den unsicheren (Ein-
gangs-)Parametern einer Rechenprogramm-Anwendung und der Quantifizierung des
zugehorigen Kenntnisstands durch Wahrscheinlichkeitsverteilungen und Assoziations-
malen werden mittels Monte-Carlo Simulation die Werte der Parameter variiert und
damit entsprechende Rechenlaufe durchgefiihrt. Die daraus resultierenden Ergebnisse
werden im Hinblick auf die folgenden Fragen statistisch ausgewertet:



o Wie groB ist der gemeinsame Einfluss aller unsicheren Parameter auf das Rechen-

ergebnis, d. h. wie hoch ist die Ergebnisunsicherheit?

e Welche unsicheren Parameter sind die Haupteinflussfaktoren auf diese Ergebnis-

unsicherheit?

Zur Quantifizierung der Ergebnisunsicherheit kdnnen mit SUSA u. a. Toleranzintervalle
ermittelt werden. Diese decken mit einer hohen statistischen Sicherheit (z. B. = 95 %)
einen hohen Anteil (z. B. = 95 %) der Ergebniswerte ab, die aufgrund der unsicheren
Parameter moglich sind. Damit erh&lt man gleichzeitig Angaben Uber die Aussagesi-
cherheit des Ergebnisses. Zur Ermittlung der Haupteinflussfaktoren — d. h. der maf3-
geblichen unsicheren Parameter — in Bezug auf die Ergebnisunsicherheit kénnen mit
SUSA korrelations- und varianzbasierte Sensitivitatsindizes berechnet werden. Diese
Sensitivitatsindizes kénnen z. B. fur Plausibilitatskontrollen oder als Bewertungskriteri-
um fur die Planung von analytischen und experimentellen Forschungsaktivitaten her-

angezogen werden.

ET— d... e

Project Input Uncertainties  Sample Generation  Computer Code Runs  Uncertainty Analysis ~ Sensitivity Analysis ~ Scatter Plot  Cobweb Help @)

Abb. 1.1 Hauptfenster der grafischen Benutzeroberflache

SUSA setzt sich aus einem Hauptmodul und mehreren Kernmodulen zusammen. Wah-
rend die Kernmodule fur die Berechnungen zustandig sind, tbernimmt das Hauptmodul
mit seiner grafischen Benutzeroberflache (Graphical User Interface, GUI) die Aufgaben
eines ubergeordneten Anwendungsprogramms (Abb. 1.1). Es gibt Hilfestellungen bei
der Dateneingabe, Uberprift auf Eingabefehler, Gbernimmt den Datentransfer und ruft



automatisch die Kernmodule fur die Berechnungen auf. Daruber hinaus erstellt es Ta-
bellen und Abbildungen fir die Dokumentation von Eingabedaten und Analyseergeb-
nissen. Das Hauptmodul tragt somit wesentlich zur Qualitatssicherung bei. Zuséatzlich
wird durch seine selbsterklarende Benutzeroberflache mit ihren klaren Vorgaben der

Analyseschritte der Know-how-Transfer fur entsprechende Analysen erleichtert.

Das SUSA-Hauptmodul ist unter dem Microsoft .NET Framework in der Programmier-
sprache Visual Basic (VB).NET implementiert /KLO 15a/. Die Kernmodule sind Fortran-
Programme, die als Routinen einer DLL (Dynamic Link Library) kompiliert wurden. Die-
se Routinen werden bei Bedarf wahrend der Laufzeit vom Hauptmodul aufgerufen. Sie
stehen aufl3erdem als eigenstandige Programmroutinen einem weiteren Nutzerkreis zur
Verfugung. lhre Anwendung ohne Unterstiitzung durch das SUSA-Hauptmodul erfor-
dert detaillierte Kenntnisse der verwendeten mathematischen und statistischen Metho-

den.

Vorrangige Ziele der Weiterentwicklung von SUSA waren die Erweiterung des Spekt-
rums der methodischen Ansatze entsprechend des Stands der Wissenschaft und
Technik, die Optimierung der Kernmodule fiir einen reibungslosen Ablauf der Analyse-
schritte sowie die Verbesserung der Benutzerfihrung durch weitere qualitatssichernde
Mafnahmen. Dartber hinaus sollte die Bedienungsanleitung (Benutzerdokumentation)
entsprechend der neuen und verbesserten Funktionalitaten angepasst werden. Zuséatz-
lich sollte ein Handbuch zu allen in SUSA implementierten Methoden (Methodendoku-

mentation) bereitgestellt werden.

Die Ergebnisse der Weiterentwicklung werden in dem vorliegenden Bericht ndher be-

schrieben.






2 Stand von Wissenschaft und Technik zur Methodik

SUSA ist ein wichtiger Baustein bei der Durchfuihrung sowohl von deterministischen
Sicherheitsanalysen entsprechend den Anforderungen z. B. in den Sicherheitsanforde-
rungen an Kernkraftwerke /BMU 12/ oder im IAEA Guide SSG-2 /IAE 09/ als auch von
probabilistischen Sicherheitsanalysen entsprechend den Vorgaben z. B. im Methoden-
band des aktuellen PSA-Leitfadens /FAK 05/ oder in IAEA SSG-3 /IAE 10/ und SSG-4
/IAE 10a/.

Die in SUSA implementierte Methodik zur Ermittlung des Einflusses von Unsicherhei-
ten auf Ergebnisse aus der Anwendung von Rechenprogrammen wird weltweit nachge-
fragt /NEA 07/ und im Rahmen von Genehmigungs- und Aufsichtsverfahren in
Deutschland und in verschiedenen anderen Landern (z. B. Frankreich, USA, Korea, Li-
tauen) eingesetzt. Wesentlich bei diesem Ansatz sind die Identifizierung der relevanten
unsicheren Parameter und Modellformulierungen der Rechenprogramm-Anwendung
sowie die Quantifizierung des zugehdrigen Kenntnisstands durch Wertebereiche, Ver-
teilungen und Abhéngigkeiten zwischen einzelnen Parametern. Basierend auf diesen
Angaben werden die Werte flur die unsicheren Parameter zuféllig ausgespielt und da-
mit entsprechende Rechenlaufe gestartet (Monte-Carlo-Simulation). Die daraus resul-
tierenden Rechenergebnisse werden mittels statistischer Verfahren ausgewertet, um
schlie3lich eine Bewertung der Ergebnisunsicherheit und die mafigeblichen unsicheren

Parameter fur diese Ergebnisunsicherheit zu erhalten.

Um den Kenntnisstand fur die unsicheren Eingabeparameter einer Rechenprogramm-
Anwendung zu formulieren, wird von SUSA bereits eine grol3e Auswahl von Wahr-
scheinlichkeitsverteilungen bereitgestellt. Diese Auswahl wird kontinuierlich um weitere
gebrauchliche Verteilungen aus unterschiedlichen Anwendungsgebieten erweitert. So
wurden fir die neue SUSA-Version weitere Verteilungen ergéanzt, die u. a. fur die For-
mulierung von Unsicherheiten in Bezug auf Komponenten- und Systemzuverlassigkeit

herangezogen werden kénnen.

Fur die Quantifizierung der Unsicherheit bzw. der Aussagesicherheit des Ergebnisses
einer Rechenprogramm-Anwendung stehen in SUSA viele Optionen zur Verfugung wie
z. B. die Toleranzintervalle nach Wilks (vgl. Anhang 5 zu den ,Sicherheitsanforderun-
gen an Kernkraftwerke®, Anforderungen an die Nachweisfiihrung und Dokumentation
/BMU 12/, Abschnitt 3.3) oder Schatzer fur Erwartungswert, Standardabweichung und
ausgewahlte Quantile (vgl. Methodenband des aktuellen PSA-Leitfadens /FAK 05/, Ab-



schnitt 6). Dartiber hinaus kénnen statistische Anpassungstests durchgefihrt werden,
um eine Verteilung fir das Rechenergebnis zu finden, auf deren Basis dann Aussagen

zur Ergebnisunsicherheit abgeleitet werden kénnen.

Die Toleranzintervalle nach Wilks sind insbesondere in Genehmigungsverfahren von
Bedeutung, wenn ein probabilistisches Nachweiskriterium bzgl. der Einhaltung vorge-
gebener Sicherheitsgrenzwerte gefordert wird. Die daraus abgeleiteten Aussagen gel-
ten immer nur fur einen Sicherheitsgrenzwert. Wenn im Genehmigungsverfahren aber
der Nachweis zu fuhren ist, dass mehrere Sicherheitsgrenzwerte zugleich eingehalten
werden (z. B. maximale Hullrohrtemperatur < 1200 °C, maximale lokale Hillrohroxida-
tion < 0.17 und kernweite Hillrohroxidation < 0.01), dann erlauben diese Toleranzinter-
valle keine in dieser Hinsicht geeignete Aussagen. International wurden deshalb Me-
thoden flr eine Anpassung des Konzepts der Toleranzintervalle auf mehrere
Sicherheitsgrenzwerte vorgeschlagen /GUB 03/, /WAL 03/, /MAK 03/, /NUT 04/,
/ORE 05/ und /WAL 05/. Nach eingehender Untersuchung dieser Methoden wurde eine
Auswahl praktikabler Methoden getroffen und in SUSA implementiert. Mit den neuen
Methoden kann die Unsicherheit bzw. Aussagesicherheit des Analyseergebnisses im
Hinblick auf die gleichzeitige Einhaltung mehrerer Sicherheitsgrenzen quantifiziert wer-

den.

Analysen entsprechend der Methodik, wie sie in SUSA implementiert ist, wurden z. B.
auch im SOARCA (State-of-the-Art Reactor Consequence Analyses) Vorhaben durch
USNRC und Sandia National Laboratories durchgefihrt. Ziel war hier die Bewertung
der Aussagesicherheit von “best estimate” Ergebnissen zur Freisetzung von Radioakti-
vitat in die Umgebung /NRC 12/, /GHO 13/. In den Analysen wurde u. a. das Bootstrap-

Verfahren eingesetzt, um Toleranzintervalle zu erhalten.

Da sich die Anwendung des Bootstrap-Verfahrens insbesondere fir die Ermittlung von
Toleranzintervallen bei Vorliegen einer relativ geringen Zahl von Ergebniswerten anbie-
tet, wurde SUSA in diesem Zusammenhang entsprechend erweitert. Damit kbnnen mit
der neuen SUSA-Version Toleranzintervalle auch dann berechnet werden, wenn die
Zahl der durchgefihrten Rechenlaufe und damit die Zahl der vorliegenden Rechener-
gebnisse zu gering ist, um daraus die bisher in SUSA implementierten Toleranzinter-
valle nach Wilks berechnen zu kénnen. N&heres zur Bootstrap-Methode findet man
z. B. in /EFR 16/ und /SHO 05/.



Neben dem Bootstrap-Verfahren zur Ermittlung von Toleranzintervallen wurden weitere
methodische Ansatze zur Ermittlung von Toleranzintervallen und Intervallen mit hohem
vorgegebenem Abdeckungsanteil implementiert. Allen Ansétzen ist gemeinsam, dass
keine Mindestanzahl von Rechenlaufen fiir die Berechnung der Intervalle erforderlich

ist.

Zusatzlich zu den Angaben hinsichtlich der Unsicherheit bzw. Aussagesicherheit eines
Analyseergebnisses liefert SUSA Angaben dartiber, welche der unsicheren Eingabepa-
rameter den grof3ten Einfluss auf diese Ergebnisunsicherheit haben (Sensitivitdtsana-
lyse). Damit ist ein zuséatzliches Bewertungskriterium fir die Planung von analytischen
und experimentellen Forschungsaktivitaten zur effizienten Verbesserung der Aussage-
sicherheit des Rechenergebnisses gegeben. Entsprechend des Methodenbandes zum
PSA-Leitfaden /FAK 05/ soll die Sensitivitatsanalyse insbesondere dann durchgefiihrt
werden, wenn von einzelnen Modellannahmen oder ungenau bekannten Eingangsgro-
Ren eine besondere Ergebnisrelevanz zu erwarten ist oder wenn besonders groRe Un-

sicherheiten vorliegen.

Als Sensitivitatsindizes stehen in SUSA u. a. der einfache und partielle Korrelationsko-
effizient, der standardisierte Regressionskoeffizient und das sogenannte Correlation
Ratio fur Rohdaten sowie firr rangtransformierte Daten zur Verfigung. Diese Sensitivi-
tatsindizes sind auf die den individuellen Beitrag eines unsicheren Eingabeparameters
zur Ergebnisunsicherheit beschrankt. Dies ist nicht immer ausreichend. In praktischen
Anwendungsfallen kann auch der gemeinsame Beitrag einer Gruppe von unsicheren
Eingabeparametern von Bedeutung sein wie z. B. in deterministischen Sicherheitsana-
lysen der Beitrag von Unsicherheiten in der Modellierung (Modellformulierungen und -
parameter) im Vergleich zum Beitrag von Unsicherheiten in den Anfangs- und Rand-
bedingungen, oder in probabilistischen Sicherheitsanalysen z. B. der Beitrag von Unsi-
cherheiten bzgl. der System- und Komponentenzuverlassigkeit im Vergleich zu den
Unsicherheiten bzgl. der menschlichen Zuverléassigkeit. SUSA wurde deshalb um Sen-
sitivitatsindizes erweitert, die sich auf eine ganze Gruppe von unsicheren Parametern
beziehen und den Beitrag der Gruppe zur Ergebnisunsicherheit quantifizieren. Aul3er-
dem wurden die varianzbasierten Sensitivitatsindizes nach Sobol implementiert
/SAL 10/. Im Vergleich zu den bisher in SUSA implementierten Sensitivitatsindizes, er-
fordert die Berechnung der Sensitivitatsindizes nach Sobol allerdings einen enormen
Rechenaufwand, der insbesondere bei der Anwendung komplexer Rechenprogramme

nicht praktikabel ist.






3 Neu implementierte methodische Ansatze

Die im Folgenden beschriebenen neuen methodischen Anséatze wurden sowohl in den
Kernmodulen von SUSA als auch im Hauptmodul inklusive Benutzerflihrung bertck-
sichtigt und sind in der Version SUSA 4.1 verfugbar. Alle neu implementierten Ansatze
wurden anhand zahlreicher Anwendungsbeispiele mit unterschiedlichen Datenprofilen
getestet. Wie Ublich in SUSA, kénnen die Ergebnisse der meisten Ansatze auch gra-

fisch dargestellt werden.

Eine detaillierte Beschreibung aller methodischen Anséatze findet man im Methoden-
handbuch /KLO 17c/. Die entsprechenden Eingabedaten und Dialogfenster der Benut-

zerfihrung werden in der Bedienungsanleitung /KLO 17b/ ausfihrlich beschrieben.

3.1 Wahrscheinlichkeitsverteilungen zur Quantifizierung der Unsicherhei-
ten von Eingabeparametern

Fur die Quantifizierung der Unsicherheiten von Eingabeparametern steht bereits eine
groRe Auswahl von Wahrscheinlichkeitsverteilungen zur Verfiigung. Diese Auswahl

wurde um folgende Verteilungen erganzt:

Rayleigh-Verteilung

Diskrete Gleichverteilung

Geometrische Verteilung

Negative Binomialverteilung

Mit der Rayleigh-Verteilung kann z. B. die Unsicherheit von Schwingungen quantifiziert
werden. Schwingungen spielen z. B. in der Technik eine immer groRere Rolle. Die
maoglichst wirtschaftliche Bauweise von Komponenten und die optimale Ausnutzung
der Werkstoffe fihren zu immer leichteren Konstruktionen, die diese immer anfélliger
fur Schwingungen macht. Die Diskrete Gleichverteilung kann verwendet werden, um
die Unsicherheit bzgl. einer diskreten Gré3e wie z. B die Zahl der Blasen oder der
Tropfen im Kuhlmittel auszudriicken. Geometrische Verteilung und Negative Binomial-
Verteilung sind geeignet, um die Unsicherheit bzgl. des Ausfallzyklus z. B. eines Ven-
tils bei einer zyklischen Anforderung (z. B. wahrend der automatischen Druckentlas-

tung) zu beschreiben.



Fir die Einbindung der genannten Verteilungen in SUSA wurden entsprechende Algo-

rithmen zur Herleitung der Verteilungsparameter, zur grafischen Darstellung der Vertei-

lungen (Abb. 3.1 — Abb. 3.5) sowie zur Auswahl von Werten aus den Verteilungen

(entsprechend der einfachen Zufallsauswahl oder dem Latin-Hypercube Auswahlver-

fahren) entwickelt.
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Uncertainty and Sensitivity Analysis
Rayleigh Distribution of Parameter 1, Rayleigh
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Abb. 3.2  Graphische Darstellung einer Rayleigh Verteilung
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3.2 Zufallszahlengeneratoren fiir das Ausspielen von Parameterwerten

In der neuen SUSA-Version werden zwei weitere Verfahren zur Generierung von Zu-
fallszahlen fur das Ausspielen von Parameterwerten bereitgestellt. Neben dem bisheri-
gen multiplikativen Kongruenzgenerator mit dem Multiplikator a=16807 und dem Mo-
dulo m=2%-1 werden zusatzlich der multiplikative Kongruenzgenerator mit dem

Multiplikator a=48271 und der Mersenne-Twister Generator bereitgestellt (Abb. 3.6).

Alle in SUSA implementierten Generatoren sind Pseudozufallsgeneratoren. Die von
ihnen erzeugten Zahlenfolgen erscheinen zuféllig, obwohl sie durch einen deterministi-
schen Algorithmus errechnet werden. Die beiden multiplikativen Kongruenzgenerato-
ren /HUL 62/ sind sehr gebréauchlich und werden in vielen Programmbibliotheken ver-
wendet, weil sie schnell sind und wenig Speicher verlangen. Das Mersenne-Twister
Verfahren wird als sehr zuverlassiges Verfahren angesehen, um Pseudozufallszahlen

zu generieren /MAT 98/.

.

Parameter sample file (*.dsn): ParSample.dsn

Sample size: 100

Random Number Generator

@ Muttiplicative congruential generator, multiplier a = 16807, modulus m = 231 - 1

1 Muttiplicative congruential generator, multiplier a = 48271, modulus m = 2431 - 1

) Merzenne Twister

Initial seed ( e.g. 123457); 123457

|:| Conzider uncorrelated parameters as sample-related characteristic

Print Output:

[7] sample values [] Input correlation matrix [] Sample Pearson Correlation

[ Ranks of the sample values i Triangular decomposition of 7] Sample Spearman Correlation
input correlation matrix

[] ordered sample values [] Sample Kendall Correlation

|:| Sample Blomgvist Correlation

Abb. 3.6 Dialogfenster zur Festlegung der Merkmale - inklusive Zufallszahlengene-

rator - fir das Ausspielen von Parameterwerten
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3.3 Ansatze zur Quantifizierung der Ergebnisunsicherheit

Die in SUSA implementierten Toleranzintervalle nach Wilks kdnnen berechnet werden,
ohne irgendeine Annahme zur Verteilung der betrachteten Ergebnisgrdf3e zu machen
(Checkbox ,Any distribution (Wilks)). Fur die Berechnung der Toleranzintervalle ist le-
diglich erforderlich, dass eine Mindestzahl an Ergebniswerten (Rechenlaufe) vorliegt
und diese einer einfachen Zufallsstichprobe entsprechen. Fiir die Berechnung des links
bzw. rechts offenen (95 %, 95 %)-Toleranzintervalls bzw. des beidseitig geschlossenen
(95 %, 95 %)-Toleranzintervalls sind mindestens 59 (links bzw. rechts offen) bzw. 93

Rechenlaufe (beidseitig geschlossen) erforderlich.

Fur den Fall, dass aufgrund der in SUSA implementierten Anpassungstests eine Nor-
mal-Verteilung oder Lognormal-Verteilung fir das Rechenergebnis angenommen wer-
den kann, wurden andere Ansétze zur Ermittlung von Toleranzintervallen implementiert
(Checkbox ,Normal distribution* und Checkbox ,Log. Normal distribution* in Abb. 3.7).
Die Toleranzintervalle, die hach diesen Anséatzen berechnet werden, sind bei gleichem
Rechenaufwand genauer als die verteilungsunabhangigen nach Wilks. lhre Berech-

nung erfordert aulRerdem keine Mindestanzahl an Rechenlaufen.

Eine weitere Mdglichkeit, Toleranzintervalle zu ermitteln, bietet das neu implementierte
Bootstrap-Verfahren (Checkbox ,Bootstrapping’ in Abb. 3.7). Fir die Ermittlung der To-
leranzintervalle nach diesem Verfahren sind keine konkreten Verteilungsannahmen fur
die betrachtete Ergebnisgréf3e und keine Mindestanzahl an Ergebniswerten (Rechen-
laufe) erforderlich. Dieses Bootstrap-Verfahren basiert auf den Ergebnissen aus den
Monte-Carlo-Simulationslaufen mit einem Rechenprogramm. Aus den vorliegenden
Werten einer ErgebnisgréRe werden zufallig (mit Zurlicklegen) Werte gezogen und
somit eine neue Stichprobe fir die ErgebnisgréRe erzeugt. Dieser Schritt wird viele Ma-
le wiederholt, sodass schlie3lich eine Vielzahl von unterschiedlichen Stichproben fiir
die ErgebnisgroRe vorliegt und zu jeder dieser eine weitere Stichprobe existiert, von
der angenommen wird, dass sie aus der jeweiligen empirischen Verteilung gezogen
wurde. Aus jeder der gewonnenen Stichproben fir die ErgebnisgréRe werden an-
schlieRend die ersten beiden Momente der Verteilung geschéatzt. Damit wird mittels der
Stichprobe aus der jeweiligen empirischen Verteilung ein Intervall mit einem vorgege-
benen Abdeckungsanteil (z. B. = 95 %) ermittelt. Aus allen ermittelten Intervallen, die
schlieBlich vorliegen, wird dann das eigentliche Toleranzintervall entsprechend des

vorgegebenen Konfidenzlevels (z. B. =2 95 %) bestimmt /KLO 17c/.
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,
TS ua e

Cutput Variables
[7] Values from all runs [7] Basic statistics [7] Empirical distribution

Tolerance limits

applicable to:

[C] Any distribution (Wilks) Probability Confidence level
Normal distribution Lower one-sided Upper one-sided 0.85 085

Log. Normal distribution Two-gided 0.85 0.95

derived from:
Bootstrapping

Interval limitz from Chebychev or Chebychev-Cantell inequality
Probability

Chebychev-Cantelli: Lower one-sided Upper one-sided 0.95
Chebychev: Two-sided 0.5

Distribution to be fitted to empirical digtribution and goodness-of-fit test

LILLIEEFORS test:
[] Mormal [] Leg. Mormal [] Exponential

KOLMOGROV-SMIRNOY test:
[T] Mormal [ Uniform [ Triangular [T weibul [ Extreme value

[7] Log. Mormal [7] Log. Uniform [7] Log. Triangular [7] Beta [[] camma

|:| Build regression model as surrogate model of the original code

Multivariate scalar uncertainty analysis GRAPHICS

Abb. 3.7 Dialogfenster mit Optionen zur Quantifizierung der Unsicherheit eines

Analyseergebnisses

Weitere Optionen, die Ergebnisunsicherheit zu quantifizieren, sind die neu implemen-
tierten Intervalle auf der Grundlage der Ungleichungen von Chebychev und Cheby-
chev-Cantelli (Chebychev-Cantelli: Checkbox ,Lower one-sided' und Checkbox ,Upper
one-sided in Abb. 3.7, Chebychev: Checkbox ,Two-sided’ in Abb. 3.7; /KOT 82/). Diese
Intervalle decken mindestens einen vorgegebenen Anteil (z. B. = 95 %) der Ergebnis-
werte ab. Fir ihre Berechnung ist keine Mindestanzahl an Rechenlaufen erforderlich.
Weil sie auf beliebige Verteilungen der betrachteten Ergebnisgrofe angewendet wer-
den kdnnen, sind sie sehr konservativ. Allerdings wird bei der Herleitung dieser Inter-
valle - anders als bei Toleranzintervallen - keine Anforderung an die statistische Si-
cherheit (z. B. 2 95 %) berucksichtigt.

Zusatzlich zu den vorgenannten Toleranzintervallen und Abdeckungsintervallen, die
sich alle nur auf eine Ergebnisgréf3e bzw. einen Sicherheitsgrenzwert beziehen, wur-

den in SUSA zwei weitere Ansatze implementiert, die Aussagen in Bezug auf die
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gleichzeitige Einhaltung mehrerer Sicherheitsgrenzwerte (z. B. maximale Hullrohrtem-
peratur < 1200 °C, maximale lokale Hullrohroxidation < 0.17 und kernweite Hullrohroxi-
dation < 0.01) erméglichen (Checkbox ,Multivariate scalar uncertainty analysis‘ in Abb.
3.7).

Der erste Ansatz bezieht sich auf die Bonferroni-Ungleichung und liefert simultane mul-
tiple Toleranzintervalle mit einem gemeinsamen Konfidenzlevel fur mehrere Ergebnis-
groRen (Gruppe ,Simultaneous multiple tolerance limits with overall confidence level
(Bonferroni method)‘ in Abb. 3.8). Dabei konnen sowohl verteilungsunabhéngige Tole-
ranzintervalle (Checkbox ,Any distribution (Wilks)' in Abb. 3.8) als auch Toleranzinter-
valle auf der Basis von normal- bzw. log-normal-verteilten ErgebnisgréZen (Checkbox
,Normal distribution* und Checkbox ,Log. Normal distribution’ in Abb. 3.8) berechnet
werden. Vergleiche der Sicherheitsgrenzen mit den entsprechenden Intervallgrenzen
ermdglichen dann eine Quantifizierung der Aussagesicherheit bzgl. der gleichzeitigen

Einhaltung aller Sicherheitsgrenzen.

Der zweite Ansatz liefert ein unteres Konfidenzlimit fir die Wahrscheinlichkeit der Ein-
haltung mehrerer Sicherheitsgrenzwerte (,Gruppe ,Lower confidence limit for probability
of compliance of multiple limits’ in Abb. 3.8) und ermdglicht z. B. folgende Aussage:
.Mit einer statistischen Sicherheit von mindestens 95 % betragt die Wahrscheinlichkeit
mindestens 95 %, dass die maximale Hullrohrtemperatur < 1200 °C, die maximale lo-

kale Hullrohroxidation < 0.17 und die kernweite Hillrohroxidation < 0.01.*

= B
@
Simultaneous multiple tolerance limits with overall confidence level (Bonferroni method) -
Qutput Variables applicable to
Variable 1 Any distribution (Wilks) Probability Confidence level
i | Lower one-sided | Upper one-sided
Normal distribution = 095 095
. V| T ided
Variable 4 Log. Normal distribution wo-s 095 085
Lower confidence limit for probabilty of compliance of multiple limits.
Confidence
Output Variables level 0.95
Variable 2 w | Lower limit: Add 1.20E+03 < Varizbie 1
Variable 2 < 1.70E-01
Upper limit: 017
Empirical measures of association
Output Variables Output Variables
Variable 1 =] [variabie 2 -] [ Aw
o orares

Abb. 3.8 Dialogfenster mit Optionen zur Quantifizierung der Unsicherheit eines Ana-

lyseergebnisses bei gleichzeitiger Betrachtung mehrerer ErgebnisgréfZen
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Alle vorgenannten Intervalle, die von SUSA berechnet werden, kdnnen auch grafisch
dargestellt werden. Dartber hinaus gibt es weitere Mdglichkeiten fiir die grafische Dar-
stellung der Ergebnisunsicherheit. So konnen mit der neuen SUSA-Version neben der
empirischen Verteilungsfunktion auch die empirische Dichtefunktion dargestellt werden
(Checkbox ,Empirical distribution® in Abb. 3.7). Dartiber hinaus kdnnen Verteilungs-
kenngroRen wie Mittelwert, 25 %-, 50 %- (Median) und 75%-Quantil in entsprechenden

Plots angezeigt werden (Checkbox ,Basic statistics' in Abb. 3.7).

3.4 Ansatze zur Berechnung von Sensitivitatsindizes

Bisher waren in SUSA ausschlief3lich Sensitivitdtsindizes zur Quantifizierung der indi-
viduellen Beitrdge der Eingangsunsicherheiten zur Ergebnisunsicherheit implementiert.
Die neue SUSA-Version bietet zusatzlich auch die Mdglichkeit, Sensitivitatsindizes zur
Quantifizierung der Beitrdge von Gruppen von Eingangsunsicherheiten zu berechnen.
Dazu wurden die multiplen Korrelationskoeffizienten bzgl. der einfachen Korrelations-
koeffizienten nach Pearson, Spearman, Blomqvist und Kendall implementiert (Gruppe
,Sensitivity measures referring to parameter groups’ in Abb. 3.9). Sie werden auf der
Basis der Parameterwerte und der dazugehdrigen Rechenergebnisse aus der Monte-

Carlo-Simulation berechnet.

Zusatzlich zu den multiplen Korrelationskoeffizienten wurden die varianzbasierten Sen-
sitivitatsindizes erster Ordnung nach Sobol /SAL 10/ implementiert (Checkbox ,Sobol's
sensitivity index‘ in Abb. 3.9). Diese Sensitivitatsindizes sind zur Ermittlung sowohl der
individuellen Beitrdge als auch der Beitrage von Gruppen von Eingangsunsicherheiten
geeignet. Die Anzahl der erforderlichen Rechenlaufe zu ihrer Bestimmung ist abhangig
von der Zahl der Eingangsunsicherheiten bzw. der Gruppen, deren Beitrag bestimmt
werden soll. Zusatzlich zu den n Rechenlaufen, die bisher durchgefihrt wurden, mus-
sen m - n weitere Rechenlaufe durchgefuhrt werden, wobei m = Anzahl der Eingangs-
unsicherheiten bzw. Gruppen. Aufgrund des hohen Rechenaufwands ist die Berech-
nung dieser Sensitivitatsindizes somit nur fur schnell laufende Rechenprogramm-

Anwendungen geeignet.
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Scalar Sensitivity Analysis

Sensitivity indices referring to single parameters: Sensitivity indices referring to parameter groups:
Correlation based indices: Multiple correlation coefficients:

[] Pearson ordinary correlation Pearson ordinary correlation

[] Spearman rank correlation Spearman rank correlation
[] Blomgvist medial correlation Blomqvist medial correlation
[] Kendall rank correlation Kendall rank correlation

Variance based indices:

[] correlation ratio

Code results:
[] correlation ratio on ranks

Transformation: @ No LN ) EXP

[7] Print

Sobol's sensitivity index

|:| Ordinary stepwise regression

|:| Stepwise rank regression

[7] Goodman-Kruskal azsociation measure GRAPHICS
[ 2x2 contingency table)

Abb. 3.9 Dialogfenster mit Optionen zur Berechnung von Sensitivitatsindizes
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4 Verbesserung der Benutzerfihrung und Optimierung von
Analyseschritten

4.1

Hilfestellungen

Die neue SUSA-Version wurde mit einer umfangreichen Hilfefunktion ausgestattet, die

Hinweise zur Bearbeitung der einzelnen Analyseschritte in SUSA gibt. Diese Hilfefunk-

tion ist eine Online Ergdnzung zur Bedienungsanleitung /KLO 17b/.

Uncertain paramaters:

2, CONSUA
3, CONCE1
4, CONSUZ
I 5, CONCE2
8, DELAY

* Distribution not specified

Plot Distribution of Selected
Parameter(s}

Abb. 4.1

H

L7
Dese Conversion Factor
Reference value: 3E-08 Best estimate value: 2.5E-08
@) Parametric distribution () Monparametric distribution
Parametric distribution: Range and other characteristics:
@ Parameter(s () Quantiles
Winimum:  1E-08 - - &s) -
() Expectation and std. deviation be 2
Maximum; SE-0& = )
() Wedian and k%5-factor
Distribution type: 1 1% .
exp(- = (2 P13
Mormal v] 2T pg 2 2
Parameter p1: J.25E-08
Parameter p2:  9.7538E-09 =0} Cuantile Probat € -
(I
2E-03 0.1
Z  |[a5E-08 0.9

Clear Input Reset Input Save
Show Documentation

Dialogfenster zur Spezifikation der Eingangsunsicherheiten
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[ susa oo L

<& N
Ausblenden  Zurick Optionen

USA o
B System Requirements, Installation and Number
B: Capaciy of SUSA
B Starting, Running and Leaving SUSA
®: Project
Input Uncertainties

[7] input Uncertainties
@ input Uncertainties: Documentation
|2 () Input Uncertainties: Distribution
Input Uncertainties: Distribution
Dialog Distribution” Save Button
Dialog Distribution’: Plot Distribution of 5-Facto |
Dialog ‘Distribution’”: Clear Input Button o ) o
Dialog ‘Distribution”: Reset Input Button
Dialog ‘Distrioution’: Copy Button
Dialog ‘Distribution’: Paste Button
Dialog ‘Distribution”: Show Documenta
Dialog Distribution’: Closing the Dizlog  eAtuhon ok opaciimd
@ input Uncertainties: Dependency
@ input Uncertainties: Propertions

@ input Uncertainties® External Data - o
B Sample Generation Copy aste Show Documentation

b Computer Code Runs
B: Uncertainty Analysis
B sensitvity Analysis

=]
cken

» Scatier Flot Dialog ‘Distribution’

B Cobived

B Tutorial i
All parameters entered in the Documentation dialog within the Input Uncertainties menu are automatically listed in the parameter list box on the
left hand-side of the Distribution dialog. As long as the distribution data of a parameter are missing, the parameter ID in the list box is distinguished
by a star (*).
Click a parameter in the list box to enter the input data related to the parameter. Move step-by-step from the top to the bottom of the Distribution
dialog to provide the necessary input. Finally, click the Save button to save the input data and to make SUSA remove the star (*) from the
parameter ID.
Following links provide more information: =
Save
Plot Distribution of Selected Parameter(s)
Clear Input
Reset Input
Copy
Paste
Show Documentation

Ll | E—— * Click on x in the upper right corner of the dialog to close the dialog. -

Abb. 4.2  Auszug aus der Hilfestellung zur Spezifikation der Eingangsunsicherheiten

Die neue Hilfefunktion ist kontextsensitiv in Bezug auf den Inhalt der ca. 50 Dialogfens-
ter in SUSA. Befindet sich der Anwender z. B. im Dialogfenster ,Distribution‘ (Abb. 4.1)
zur Spezifikation der Eingangsunsicherheiten einer Anwendung, so wird durch Ankli-
cken des Fragezeichens in der rechten oberen Ecke des Fensters bzw. durch Driicken
der Hilfe (F1)-Taste das Hilfe-Fenster mit entsprechenden Hinweisen zur Spezifikation
von Verteilungen angezeigt (Abb. 4.2). In &hnlicher Weise funktioniert die Hilfe-
Funktion fur alle anderen Dialogfenster in SUSA. D.h. durch Anklicken des Fragezei-
chens in einem Dialogfenster bzw. durch Dricken der Hilfe-Taste, wahrend das Dialog-
fenster aktiviert ist, wird das Hilfe-Fenster mit entsprechenden Erklarungen zum Dialog

angezeigt.

Das zusétzliche Help-Menu in der Menuleiste des Hauptfensters von SUSA macht
wahrend der Programmbenutzung sowohl die Bedienungsanleitung /KLO 17b/ als auch
das Methodenhandbuch /KLO 17c/ zugénglich (Abb. 4.3).
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SUSA 4.0 la
scalar_u: —

Project  InputUncertainties  Sample Generation ~ Computer Code Runs  Uncertainty Analysis  Sensitivity Analysis ~ Scatter Plot  Cobweb | Help | @)
SUSA Documentation  » |||
What's New
About SUSA ...

AMAsus

Abb. 4.3 Hauptfenster mit ausgewahltem Help-Menl

Zusétzlich zu den vorgenannten expliziten Hilfestellungen wurden einige Dialogfenster
wie z. B. die Dialogfenster ,Distribution‘ (Abb. 4.1) oder ,Documentation’ (Abb. 4.7) ver-
bessert in Bezug auf Ubersichtlichkeit und Verstandlichkeit der geforderten Eingabeda-

ten.

4.2 Problembehandlung bei Laufzeitfehlern

Die Kernmodule in SUSA sind Fortran-Programme, die als Routinen einer DLL (Dyna-
mic Link Library) kompiliert wurden. Eine DLL-Routine wird wahrend der Laufzeit vom
SUSA-Hauptmodul aufgerufen, um die erforderlichen Berechnungen zu einem ent-
sprechenden Analyseschritt durchzufiihren. Die Einbindung von DLL-Routinen ist sehr
effizient, sodass ihre Ergebnisse relativ schnell bereitstehen und fur weitere Analyse-

schritte genutzt werden kénnen.

In SUSA brachte die Einbindung der DLL-Routinen allerdings den Nachteil mit sich,
dass Laufzeitfehler in den Routinen - verursacht z. B. durch fehlerhafte Datenformate,
Division durch Null oder ausbleibende Konvergenz bei Iterationsverfahren - zum sofor-
tigen Abbruch nicht nur der ausgefiuihrten Routine sondern der gesamten SUSA Sit-
zung fuhrten. Bei einem erneuten Aufruf von SUSA konnte es dann zu weiteren unvor-
hergesehenen Problemen kommen, wenn ein Zugriff auf Dateien erfolgte, die vor dem
Eintreten eines Laufzeitfehlers in einer Routine getffnet aber infolge des Abbruchs

durch den Laufzeitfehler nicht mehr geschlossen wurden.
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Aufgrund der genannten Probleme wurden alle Fortran-Programme von SUSA Uberar-
beitet. In der neuen SUSA-Version treten viele Laufzeitfehler nicht mehr auf, da die zu-
gehorigen Fehlerquellen — beispielsweise durch eine weitere Typisierung der zu bear-
beitenden Daten — ausgeschlossen wurden. Andere Laufzeitfehler wurden als Aus-
nahmesituationen deklariert, die nicht zum Programmabbruch flhren. Dartiber hinaus
wurden geplante Programmabbriiche von Laufzeitfehlern eingefihrt, die zum soforti-

gen Schlie3en aller gedffneten Dateien fiihren.

4.3 Schnittstellen zu ausgewahlten Rechenprogrammen

In SUSA wurden zwei weitere spezifische Schnittstellen zu Rechenprogrammen im-
plementiert, die eine leichter zu bedienende, einfacher qualitdtszusichernde und besser
auswertbare Analyse mit diesen Programmen ermdglichen. Die neu implementierten
Schnittstellen beziehen sich auf das GRS Programmsystem COCOSYS und das Re-
chenprogramm MAAP-CANDU.

Die urspriinglich vorgesehene Implementierung einer spezifischen Schnittstelle zum
Programmsystem ASTEC wurde nicht durchgefiihrt, da zum einen ASTEC bereits mit
dem IRSN-eigenen Tool SUNSET (Sensitivity and UNcertainty Statistical Evaluation
Tool) fir Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen gekoppelt wurde, und zum anderen
die GRS nicht mehr an der Weiterentwicklung von ASTEC beteiligt ist und somit auch
die Entwicklung der ASTEC-spezifischen Schnittstelle obsolet wurde. Eine Kopplung
von SUSA und ASTEC ist nach wie vor Uber die standardisierte Schnittstelle in SUSA
zu beliebigen Rechenprogrammen (,Other Code* in Abb. 4.4) mdglich. Diese Schnitt-
stelle wurde bereits in /KRO 14/ genutzt.
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SUSA 4.0 LBLOCA usa

Project  Input Uncertainties  Sample Generation | Computer Code Runs | Uncertainty Analysis  Sensitivity Analysis  Scatter Plot  Cobweb

Code Generation and Execution

[ CodeSelection v aTHEr

Code Output Preparation » COCOSYS
Post-processing of Time/Index-dependent Output CRAVEX

Information MAAP-CANDU
Other Code

Abb. 4.4  Hauptfenster mit ausgewahltem MenlU zur Auswahl eines Rechenpro-

gramms

Zusatzlich zur Implementierung der Schnittstellen zu COCOSYS und MAAP-CANDU
wurde die bereits bestehende Schnittstelle zu ATHLET weiter verbessert. Die Verbes-
serungen betreffen in erster Linie die automatische Erstellung von ATHLET-
Datenséatzen fur die Monte-Carlo-Simulation. Diese Datensétze werden auf der Basis
einer geeigneten Vorlage erstellt, die mit Hilfe von SUSA vorbereitet werden kann.
SUSA generiert dabei automatisch den Abschnitt im ATHLET-Datensatz mit dem Kon-
trollwort ,PARAMETERS', in dem alle unsicheren Parameter einer ATHLET-
Anwendung aufgelistet werden /GRS 16/.
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Datei Bearbeiten Format Ansicht 7
e E
C---- PARAMETERS E
@
@
@ PARAMETERS CONSIDERED IN THE UNCERTAINTY ANALYSIS I
@
TURE = 2.0e+01
5.0e+05
ZBO = 5.0e+09
ZT = 5.0e+09
OMTCON = 1.0e+00
IT™MPO = 1
ALAMO = 3,0e-02
ALAMO-RB = 3.0e-02
ROUD-PW = 6.3e-06
ROUD-RB = 1.5e-06
OFI2 = 1.0e+00 Lo
OFIZH = 1.0e+00
ZFFJ0/ZFEJ0 = 1.0e+00
ZFFJ0/ZFEJ0 = 1.0e+00
. Oe+00
. 0e+00
. 0e+00
. 0e+00
. 0e+00
.de-01
. Oe+00
. 0e+00
. 0e+00
. 0e+00 D
4 b
Zeilel, Spalte 1

Abb. 4.5 Auflistung der Parameter zusammen mit ihren best-estimate Werten (neue
SUSA-Version)

| ATHLETReference_Template.ing - W=

Datei Bearbeiten Format  Ansicht 7

@ -
C---- PARAMETERS

@
@ PARAMETERS CONSIDERED IN THE UNCERTAINTY ANALYSIS

@

TURB=#*01R
FD=#%02R
OHWFC=#%03R
OHWNC=#"04R
IHTC30=#*05T
OHVFC=#%06R
IHTCIO=#%07I
OHWFB=#*08R
ICHFI0=#%09T
OTRNB=#*10R
OHWNB=#%11R
OHWPE=#%12R
OTMFB=#"13R
CQHTWT=#*14R
CQHTWB=#%15R
ZBO=#%16R
ZT=#*17R
OMTCON=#%18R
ITMPO=#%19I
ALAMO=#%20R
ALAMO-RE=#%21R
ROUO-PW=#%22R
ROUO-RB=#*23R
OFI2=#%24R
OFI2H=#%25R
ZFFJO/ZFBIO=#%26R
ZFF10/ZFBIO=#"27R
OIHST=#%28R
OIBSB=#%20R
OIHT1=#%30R
OIHDI=#*31R
OIVPI=#%32R
OIBUN=#%33R
OIANU=#%34R
OENBU=#%35R
OIVTP=#%36R
OIVDI=#%37R

m

4 +

Zeilell, Spalte1

Abb. 4.6 Auflistung der Parameter zusammen mit Platzhaltern (&ltere SUSA-

Versionen)
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In der neuen SUSA-Version erfolgt die Auflistung der Parameter zusammen mit ihren
best-estimate Werten (Abb. 4.5) statt mit Platzhaltern wie in den &lteren SUSA-
Versionen (Abb. 4.6). Durch diesen Schritt werden maogliche Fehler bei der Datenlber-
tragung weitgehend vermieden. Aufllerdem kann die Vorlage fir die ATHLET-
Datensatze direkt als Datensatz fur den Referenzlauf verwendet werden. Fir diese
neue Vorlage musste ein entsprechendes Programm fur die automatische Generierung

neuer ATHLET-Datensatze entwickelt werden.

Die neue SUSA-Version bietet auch die Méglichkeit, alle Parameter, die im Abschnitt
,PARAMETERS' eines ATHLET-Datensatzes aufgelistet sind, nach SUSA zu transfe-
rieren. D. h. auf die Eingabe der unsicheren Parameter in SUSA kann verzichtet wer-
den, wenn bereits eine vollstandige Parameterliste im ATHLET-Datensatz existiert. Um
den Transfer vom ATHLET-Datensatz nach SUSA zu veranlassen, muss im Dialog-
fenster ,Documentation’ innerhalb des Gruppenfeldes ,Project including SUSA relevant
data' das Optionsfeld , ATHLET" ausgewahlt werden und anschliel3end die Schaltflache
Jmport Data' angeklickt werden (Abb. 4.7). SUSA zeigt daraufhin ein Dialogfenster zur
Auswahl des ATHLET-Datensatzes an. Nachdem der Datensatz ausgewahlt wurde,
importiert SUSA alle Parameter aus dem Abschnitt PARAMETERS' des Datensatzes
und zeigt sie im entsprechenden Listenfeld des Dialogfensters ,Documentation* an.

- s

@
Single uncertain parameter: ; -FFERE = Set of uncertain parameters:
1D: 3, OHWFC
4, OHWNC MNumber of parameters in the set:
Description: 5, HTC30
8§, OHVFC I of parameters
i 7, HTCIO (prefit+consecutive number):
i 8, OHWFB E
9, ICHFID Fixed prefoc:
10, OTRNB
Reference value: 11, OHWNB Initial number:
12, OHWPB
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Abb. 4.7 Dialogfenster zur Dokumentation der unsicheren Parameter
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4.4 Verteilung von Simulationsprozessen auf Rechenclustern

Die erforderlichen Rechenlaufe fir die Ermittlung der Ergebnisunsicherheit und der
Haupteinflussfaktoren auf die Ergebnisunsicherheit kbnnen auf einem standardisiert
aufgesetzten HPC Rechencluster parallel durchgefiihrt werden. Dazu missen die Ein-
gabedatensatze fir die Rechenlaufe, die mit Hilfe von SUSA automatisch erstellt wer-
den, auf einem zuganglichen Verzeichnis des Rechenclusters abgelegt werden. Das
Simulationsprogramm selbst muss — bis auf seine Lauffahigkeit innerhalb der Cluster
Umgebung — keine zusatzlichen Anforderungen zur parallelen Rechnung erfillen. Mit
dem neu entwickelten separaten Programm Cluster Computing Processor (CCP), das
zusammen mit SUSA bereitgestellt wird, kénnen dann die Rechenldufe automatisiert
gestartet und deren Abarbeitungsstatus kollektiv abgefragt werden. Die Ergebnisse aus
den Rechenlaufen werden abschlieBend in ein Verzeichnis abgelegt, auf das SUSA
zugreifen kann, um die Ergebnisse entsprechend formatiert zu importieren. Eine detail-

lierte Beschreibung hierzu findet man in der Bedienungsanleitung zum CCP /BER 17/.
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5 Benutzer- und Methodendokumentation

Benutzer- und Methodendokumentation sind die beiden wichtigsten Dokumentationsar-
ten fir den Anwender einer wissenschaftlichen Software. Die Benutzerdokumentation
dient dazu, dem Benutzer die Anwendung der Software zu erklaren. Mit der Methoden-
dokumentation wird Hintergrundinformation und ein allgemeines Verstandnis fir die

implementierten wissenschaftlichen Methoden der Software vermittelt.

Bisher wurde zusammen mit der Software SUSA nur eine ausfuhrliche Benutzerdoku-
mentation bereitgestellt. Zur Benutzerdokumentation gehéren ein Benutzerhandbuch
(Bedienungsanleitung) sowie eine kontextsensitive Online-Hilfe zu den ca. 50 Dialog-
fenstern in SUSA. Beide Dokumentationsformen wurden entsprechend der neu imple-

mentierten Funktionalitdten angepasst /KLO 17b/.

Als Beitrag zur Qualitatssicherung wurde zusatzlich eine Methodendokumentation in
Form eines Handbuchs erstellt. In diesem Handbuch werden alle in SUSA implemen-
tierten Methoden detailliert beschrieben. Genau wie das Benutzerhandbuch wird das
Methodenhandbuch dem SUSA-Anwender zur Verfigung gestellt /KLO 17c/.

Neben der Benutzerdokumentation fir SUSA wurde eine weitere Benutzerdokumenta-
tion zum Programm 'Cluster Computing Processor’ (CCP) zur Verteilung von parallelen
Rechenprozessen auf HPC Rechenclustern erstellt. Diese Benutzerdokumentation wird

dem Anwender ebenfalls zur Verfiigung gestellt /BER 17/.
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6 Beteiligung an internationalen Aktivitaten

An folgenden internationalen Konferenzen wurde mit Beitrdgen in Form von Vortrédgen

und Verdffentlichungen zu Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen teilgenommen:

— European Safety and Reliability Conferences: ESREL 2015 /KLO 15b/ und ESREL
2017 /KLO 17a/

— Probabilistic Safety and Management Conferences: PSAM 13 /KLO 16/

— International Conference on Uncertainty Quantification in Computational Sciences
and Engineering: UNCECOMP 2015 /KLO 15a/

Dariiber hinaus wurde in den Technischen Programmkomitees der folgenden internati-

onalen Konferenzen mitgearbeitet:

— European Safety and Reliability Conference (ESREL)

— International Topical Meeting on Probabilistic Safety Assessment and Analysis
(PSA)

— International Conference on System Reliability and Science (ICSRS)

Folgende Publikationen wurden erstellt: /KLO 15a/, /KLO 15b/, /KLO 16/ und
/KLO 17a/.
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7 Auswertung und Umsetzung von Anwender-Feedback

Fur die Weiterentwicklung wissenschaftlicher Software sind die kontinuierliche Auswer-
tung von Anwender-Feedback und die entsprechende Umsetzung wichtige Beitrdge
zur Verbesserung der Softwarequalitat. Deshalb wurden diese Arbeiten kontinuierlich

fur die herausgegebene Version SUSA 4.0 durchgefihrt.

Aufgrund der verbesserten Funktionalitdten im Vergleich zur vorhergehenden Version
ist SUSA 4.0 auf eine Uberraschend grof3e Resonanz gestoRen. Dadurch dass viele
neue Anwender das Anwenderspektrum weiter vergroRert haben, ist zunachst relativ
hoher mindlicher und schriftlicher Beratungsaufwand erforderlich geworden. Dartber
hinaus resultierten aus der Auswertung des Anwender-Feedbacks weitere Arbeitspunk-

te, die sich wie folgt kategorisieren lassen:

— Korrekturen von Fehlern in der Benutzerfiihrung bei ganz speziellen Kombinationen

von Eingabedaten
— Prazisierung von Formulierungen in Dialogfenstern
— Erganzungen in der Online-Hilfe

— Uberarbeitung des Kernmoduls mit den Methoden fiir das Ausspielen von Parame-
terwerten (,Sampling generation®) hinsichtlich der Behandlung von speziellen Kom-

binationen von Eingabedaten
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8 Zusammenfassung

SUSA wurde um weitere methodische Ansétze zur Quantifizierung des Einflusses von
Unsicherheiten im Rahmen von Sicherheitsanalysen erganzt. Diese Ansatze betreffen
alle Analyseschritte angefangen bei der Quantifizierung des Kenntnisstands zu den
unsicheren Eingangsparametern einer Analyse Uber das Ausspielen der Parameter-
werte sowie die Durchflihrung entsprechender Rechenlaufe bis hin zur Quantifizierung
der Unsicherheit bzw. Aussagesicherheit des Analyseergebnisses und der Ermittlung
der Haupteinflussfaktoren auf die Ergebnisunsicherheit. Durch die Anwendung dieser
Methoden kann die Belastbarkeit der Ergebnisse aus Sicherheitsanalysen weiter er-

hoht werden.

Viele der neu implementierten Methoden zur Quantifizierung der Aussagesicherheit
des Analyseergebnisses sind insbesondere fiir sehr komplexe Anwendungen geeignet,
die viel Rechenzeit beanspruchen und daher keine gro3e Anzahl von Rechenlaufen fiir
die Monte-Carlo-Simulation zulassen. Dagegen verlangt die Berechnung der neu im-
plementierten Sensitivitatsindizes nach Sobol fir die Ermittlung der Haupteinflussfakto-
ren auf die Ergebnisunsicherheit eine sehr hohe Anzahl an Rechenlaufen und ist daher

nur fur schnelllaufende Rechenprogramme geeignet.

Die durchgefuhrten Arbeiten zur Verbesserung der Benutzerfihrung und Optimierung
von Analyseschritten tragen zu einem reibungslosen unkomplizierten Analyseablauf bei
gleichzeitiger Qualitatssicherung bei. Durch ein zusétzliches Programm kdnnen mit ge-
ringem Aufwand Rechenlaufe parallel auf Rechenclustern gestartet und deren Status
abgefragt werden sowie die dazugehoérigen Ergebnisse zugénglich fur SUSA abgelegt
werden. Eine neue Online-Hilfe bietet kontext-sensitive Hilfestellungen bei der Bearbei-
tung von Analyseschritten. Darliber hinaus werden Benutzerhandbicher sowohl fir
SUSA als auch fir den Cluster Computing Processor (CCP) und neuerdings auch ein
Methodenhandbuch bereitgestellt.

Alle neuen Funktionalitaten sind in der Version SUSA 4.1 zusatzlich verflgbar.

Die bisher in SUSA implementierten Methoden zielen in erster Linie darauf ab, denje-
nigen Wertebereich eines Rechenergebnisses genauer zu bestimmen, der einen ho-
hen Anteil (z. B. =2 95 %) der Ergebniswerte abdeckt, die aus den Wertekonstellationen
der unsicheren Eingangsparameter resultieren kdnnen. Der Anteil kritischer Ergebnis-
werte (z. B. Uberschreiten von Sicherheitskriterien, Kernschaden, Freisetzung von Ra-
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dionukliden) kann mit den Methoden in SUSA nicht bzw. nur mit einem so hohen Re-
chenaufwand ermittelt werden, dass ihre Durchfiihrung im Rahmen von Reaktorsicher-
heitsanalysen nicht mehr praktikabel ist. Das bedeutet, dass die mit einem kritischen
Ergebnis verbundenen ungiinstigen Parameterkonstellationen nicht festgelegt werden
kénnen. Insbesondere erhadlt man mit SUSA auch keine Angaben dariiber, wo die
Grenze zwischen gunstigen und unginstigen Parameterkonstellationen liegt. Mit sol-
chen Angaben konnten in Abhéngigkeit vom Anwendungsfall z. B. Indikatoren fiir den
sicheren Betrieb von Kernkraftwerken oder weitere Kriterien fiir das Risikomanagement

bei Unfallablaufen abgeleitet werden.

Fur das Nachfolgevorhaben ist deshalb die Einbindung neuer Methoden geplant, mit
denen der Einfluss von unsicheren (Eingangs-)Parametern auf das interessierende
Rechenergebnis noch detaillierter als bisher analysiert werden kann. Insbesondere soll
der mit kritischen Ergebnissen verbundene Bereich von Parameterkonstellationen ge-
nauer festgelegt und sein Anteil an der Gesamtheit — d. h. die Wahrscheinlichkeit fur
ein kritisches Ergebnis — abgeschéatzt werden kénnen. Durch diese neue Analysemog-
lichkeit soll ein noch besseres Verstandnis von Zusammenhéngen zwischen unsiche-

ren Parametern und den damit erzielten Analyseergebnissen gewonnen werden.

Es ist geplant, die neuen Methoden plattformunabhéngig zu implementieren, damit sie
unter allen Umgebungen verfiigbar und lauffahig sind. Da ihre Anwendung im Allge-
meinen sehr rechenaufwandig sein wird, soll insbesondere ihr Einsatz auf iberwiegend
Unix/Linux-basierten Rechenclustern erméglicht werden. Aul3erdem soll eine platt-
formunabhangige Version des SUSA-Hauptmoduls entwickelt werden, damit der Zu-
gang zum vollen Funktionsumfang von SUSA unabh&ngig vom Betriebssystem ermog-
licht wird. Mit der Plattformunabhéngigkeit des SUSA-Hauptmoduls wird auch die Vo-
raussetzung dafir geschaffen, SUSA zusammen mit dem GRS-Analysewerkzeug
MCDET (Monte Carlo Dynamic Event Tree) /KLO 15c/ in einem einzigen Analysewerk-
zeug zu integrieren, das verschiedene Methoden fir die Ermittlung des Einflusses von
Unsicherheiten auf ein Rechenergebnis bereitstellt.
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