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Kurzfassung

Dieser Bericht dokumentiert die im Forschungsvorhaben RS1564 ,MOMENTUS — Mo-
derne Methoden zu Neutronentransport und Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen®
durchgefuhrten Arbeiten und erreichten Forschungs- und Entwicklungsziele. Das uber-
geordnete Ziel dieses Vorhabens ist die Neu- und Weiterentwicklung, Validierung und
Anwendung von stochastischen und deterministischen Rechenprogrammen zum statio-
naren und zeitabh&ngigen NeutronenTransport sowie von Methoden zu Unsicherheits-
und Sensitivitdtsanalysen fiir Reaktorkernberechnungen. Diese Rechenverfahren wer-
den fUr Fragestellungen zu Leichtwasserreaktoren und innovativen Reaktorkonzepten,

dabei insbesondere von schnellen flissigmetallgekihlten Reaktoren, eingesetzt.

Der GRS-eigene Kernsimulator KMACS st fur die Ermittlung von sicherheitsrelevanten
Ergebnisgrofien auf Stabebene bei Reaktorkernberechnungen von Druckwasserreakto-
ren ertiichtigt worden. Zudem wurde der Anwendungsbereich von KMACS auf Reakto-
ren mit hexagonaler Kerngeometrie erweitert, um z. B. fiir russische WWER-Reaktoren,

einen im Ausland weit verbreiteten Reaktortyp, Aussagen treffen zu kénnen.

Zur Beschreibung des zeitabhangigen Reaktorkernverhaltens wurde ein gekoppeltes
Berechnungssystem bestehend aus einem Neutronenkinetik-/Thermohydraulik-Code-
systems und einem Monte Carlo-NeutronenTransportcode weiterentwickelt, um wah-
rend der zeitabhé&ngigen Rechnung homogenisierte Wirkungsquerschnitte aus der drei-
dimensionalen Monte-Carlo-Ganzkernrechnung abzuleiten und daraus neue
Wirkungsquerschnittsbibliotheken fir den Neutronenkinetikcode erstellen zu kdnnen.
Das Verfahren ist anhand einer Steuerstabverfahrtransiente erprobt worden. Dieser Ent-
wicklung gingen erfolgreiche Nachrechnungen von SPERT III Reaktivitdtsexperimenten
voraus, um das gekoppelte Codesystem DYN3D-ATHLET bei Verwendung von konven-
tionell erzeugten Wirkungsquerschnitten mit dem Monte-Carlo-Code Serpent zu erpro-

ben.

Systematische Unsicherheitsanalysen fir die nukleare Berechnungssequenz fir
schnelle Reaktorsysteme wurden im Rahmen einer Beteiligung an einem internationalen
OECD/NEA-Benchmark durchgefuhrt. Unter Verwendung von stichprobenbasierten Me-
thoden (XSUSA, SAMPLER) und Methoden basierend auf der Stérungstheorie
(TSUNAMI-2D) wurden Unsicherheiten von reaktorhysikalischen ErgebnisgroRen von
Stabzell-, Brennelement- und Superzellmodellen mit metallischem sowie oxidischem

Brennstoff ermittelt.



Im Arbeitsfeld der Sensitivitdtsanalysen wurde ein Verfahren basierend auf der linearen
Regressionsanalyse entwickelt, mit dem aus Ergebnissen von stichprobenbasierten Un-
sicherheits- und Sensitivitdtsanalysen Sensitivitatsmal3e ermittelt werden kdénnen, die
hinsichtlich ihrer Interpretierbarkeit vergleichbar zu den Sensitivitditsmal3en aus der de-
terministischen linearen Stérungstheorie sind. Die Anwendung des Verfahrens wurde
bei der Ermittlung von Ergebnisunsicherheiten von kinetischen Parametern demons-

triert.

Die GRS-eigene XSUSA-Methodik flr stichprobenbasierte Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalysen wurde um die Behandlung impliziter Effekte mittels eines stérungstheoreti-
schen Ansatzes erweitert, sodass der Einfluss der Resonanzselbstabschirmungsrech-

nung auf die Ergebnisunsicherheiten erfasst werden kann.

Die HELIOS-2/XSUSA-Berechnungsequenz wurde hinsichtlich der Verwendung von
SCALE-6.2-Kovarianzdaten aktualisiert. Fur das C5G7-TD-Benchmark der OECD/NEA
wurden nominale und variierte 7-Gruppen-Wirkungsquerschnittsbibliotheken fur meh-
rere Brennstofftemperaturen erstellt, um sowohl nominale Transientensimulationen wie
auch stichprobenbasierte Unsicherheitsanalysen fir die Transientensimulationen durch-

fuhren zu kdnnen.

Die nuklearen Berechnungsmethoden und Wirkungsquerschnittsdaten der GRS wurden
hinsichtlich ihrer Eignung fir neutronenphysikalische Untersuchungen von Accident To-
lerant Fuel Uberprift. Fur verschiedene Accident Tolerant Fuel Konzepte wurden Kriti-
kalitdtsrechnungen mit den Berechnungssequenzen aus SCALE 6.2.3 vorgenommen;
Abbrand- und Aktivierungsrechnungen erfolgten ebenfalls mit SCALE 6.2.3 und mit dem
GRS-eigenen Inventarberechnungsprogramm MoTlve. Mit dem GRS-Kernsimulator
KMACS wurden Zyklusrechnungen fur einen Druckwasserreaktorkern mit einer teilwei-
sen Beladung mit ausgewahlten Accident Tolerant Fuel Brennelementen durchgefiihrt.
Wo mdglich erfolgten vergleichende Referenzrechnungen mit dem Monte Carlo-Code

Serpent unter Verwendung von kontinuierlichen Wirkungsquerschnittsdaten.



Abstract

This report documents the work performed and the research and development goals
achieved in the research project RS1564 “MOMENTUS — Modern Methods of Neutron
Transport and Uncertainty and Sensitivity Analysis®. The overall objective of this project
is the development, enhancement, validation, and application of stochastic and deter-
ministic methods for steady-state and time-dependent neutron Transport as well as of
uncertainty and sensitivity analysis methods for reactor core calculations. These meth-
ods are applied to questions related to the core behaviour of light water reactors and

innovative reactor concepts, in particular liquid metal cooled reactors.

The applicability of the GRS core simulator KMACS has been enhanced by the possibility
to determine safety-relevant parameters on the fuel pin level in simulations of pressur-
ised water reactors. Moreover, the applicability of KMACS was extended by the ability to
calculate reactors featuring hexagonal core geometries, e. g. Russian VVERs, a reactor

type widely used abroad.

For the simulation of time-dependent reactor core behaviour, the coupling between a
neutron-kinetic/thermal-hydraulic code system and a Monte Carlo neutron Transport
code was developed further. During the transient calculation, homogenised cross sec-
tions are determined by a three-dimensional full-core Monte Carlo calculation. These
cross sections are then used to form new libraries for the neutron-kinetic code. The pro-
cedure was tested on a control rod withdrawal transient. This study was preceded by
successful calculations of SPERT Il reactivity accident tests to assess the performance
of the coupled code system DYN3D-ATHLET when using conventionally calculated
cross sections, produced by the Monte Carlo code Serpent.

Systematic uncertainty and sensitivity analyses with respect to the nuclear calculation
sequence for fast reactor systems were performed within the framework of participation
in an international OECD/NEA benchmark. Using sampling-based methods (XSUSA,
SAMPLER) and methods based on perturbation theory (TSUNAMI-2D), result uncertain-
ties were determined in reactor physics calculations of pin cell, fuel assembly and super-

cell models with metallic as well as oxide fuel.

In the field of sensitivity analysis, a method based on linear regression was outlined with
which can determine sensitivity measures from the results of sampling-based uncertainty

analyses. These sensitivity measures are directly comparable to the results of



deterministic linear perturbation theory. The application of the method was demonstrated

in the determination of result uncertainties of kinetic parameters.

The XSUSA method for sampling-based uncertainty and sensitivity analysis developed
by GRS was extended for the treatment of implicit effects using a perturbation theory-
based approach, so that the influence of the resonance self-shielding on the result un-

certainties is taken into account.

The HELIOS-2/XSUSA calculation sequence was extended by covariance data of
SCALE 6.2. For the OECD/NEA C5G7-TD benchmark, nominal and varied 7-group cross
section libraries were determined for several fuel temperatures in order to be able to
perform both nominal transient calculations and sampling-based uncertainty analyses of

the transient simulations.

The nuclear calculational methods and cross section data used by GRS were tested
regarding their applicability to the neutron physics-related analysis of Accident Tolerant
Fuel. Criticality calculations using the tools of SCALE 6.2.3 were performed for various
Accident Tolerant Fuel concepts. Depletion and activation calculations were done with
SCALE 6.2.3 and the GRS nuclide inventory code MoTlve. The GRS core simulator
KMACS was applied for cycle calculations of a pressurised water reactor partially loaded
with fuel assemblies composed of Accident Tolerant Fuel materials. Where possible,
reference calculations were performed using the Monte Carlo code Serpent with contin-

uous-energy cross section data for comparison.
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1 Einleitung

Mit der 13. Novelle des Atomgesetzes wurde festgelegt, dass alle Kernkraftwerke in
Deutschland schrittweise bis zum Jahr 2022 stillzulegen sind. Bis zu diesem Zeitpunkt
muss fur die am Netz befindlichen KKW ein sicherer Betrieb gewéhrleistet sein. Dies soll
durch die Einhaltung hochster Sicherheitsanspriiche gemald dem nach AtG §7c fort-
schreitenden Stand von Wissenschaft und Technik erfolgen. Themen, die hierfir von
Bedeutung sind, wurden u. a. in dem Evaluierungsbericht Nukleare Sicherheitsfor-
schung — Neuorientierung an aktuellen energiepolitischen Rahmenbedingungen des
Kompetenzverbund Kerntechnik (KVKT) in Abstimmung mit den betreffenden Bundes-
ressorts /KVKT 13/ beschrieben. Darlber hinaus ist es in Deutschland politisch ge-
winscht und im Koalitionsvertrag 2018 festgelegt, dass das Fachwissen in der Kern-
technik zur internationalen Einflussnahme in Sicherheitsfragen auch Gber das Jahr 2022

hinaus erhalten und erweitert werden soll.

Im vorliegenden Bericht zum Vorhaben RS1564 werden Arbeiten dargestellt, die zur
Weiterentwicklung des Standes von Wissenschaft und Technik beitragen. Aufgrund
langjahriger Entwicklungsarbeit und Anwendungserfahrung verfugt die GRS Uber ein
umfangreiches Rechenprogrammsystem, mit dem u.a. Reaktorkernberechnungen von
Leichtwasserreaktoren nach Industriestandard (Vorausberechnung homogenisierter
Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten der Brennelemente und quasistationare Be-
triebszyklusrechnung) durchgefuhrt werden kdnnen. Weiterhin werden Rechenpro-
gramme eingesetzt, die den NeutronenTransport mit hoher rAumlicher und hoher ener-
getischer Auflosung simulieren. Dazu gehoren NeutronenTransportprogramme
basierend auf deterministischen Methoden oder auf der stochastischen Monte-Carlo-
Methode. Dartiber hinaus stehen Programme und Methoden zur Verfligung, mit denen
Ergebnisunsicherheiten in reaktorphysikalischen Berechnungen ermittelt werden koén-
nen. Ferner lassen sich mittels Sensitivitatsanalysen die wichtigsten Hauptbeitrédge zur
Ergebnisunsicherheit identifizieren. Die eingesetzten Methoden werden kontinuierlich

verbessert, um die Aussagegenauigkeit der Simulationsrechnungen zu erhéhen.

In der Vergangenheit war die Anwendungserfahrung hauptsachlich auf (thermische)
Leichtwasserreaktoren fokussiert. Im Prinzip sind die genannten Methoden auch fiir Re-
aktortypen der Generation IV /GIF 18/ einsetzbar. Dabei ist, aufgrund der im Vergleich
zu Leichtwasserreaktoren deutlich geringeren Betriebserfahrung, eine systematische
quantitative Ermittlung der Ergebnisunsicherheiten unerlasslich. Die durchgefiihrten Ar-

beiten des Vorhabens RS1564 werden im Folgenden ausfuhrlich beschrieben.






2 Zielsetzung

Im Folgenden werden die grundlegenden Fragestellungen zur Beschreibung des Kern-
verhaltens von Leichtwasserreaktoren mit deterministischen und stochastischen Neut-
ronenTransportmethoden, Erweiterung der Methoden auf Reaktortypen der Genera-
tion IV, Entwicklung und Anwendung der Unsicherheits- und Sensitivititsanalyse-
methoden durch die Formulierung von Einzelzielsetzungen fur das Vorhaben RS1564

préazisiert.

2.1 Gesamtziel

Im Vorhaben RS1564 werden ausgewéhlte Themenschwerpunkte des Evaluierungsbe-
richts Nukleare Sicherheitsforschung — Neuorientierung an aktuellen energiepolitischen

Rahmenbedingungen /KVKT 13/ adressiert. Diese sind im Detail:

¢ die technisch-wissenschaftliche Absicherung des verbleibenden Betriebs der

deutschen Kernkraftwerke und Forschungsreaktoren,

e die Beurteilung hochster Sicherheitsstandards nuklearer Anlagen im Ausland ein-

schlielRlich neuer Reaktoren, sowie

¢ die Schaffung technisch-wissenschaftlicher Grundlagen fiir die Unterstiitzung in-

ternationaler Regelwerksbildung beziiglich der nuklearen Sicherheit.

Dazu erfolgen Neu- und Weiterentwicklungen, Validierungen und Anwendungen von de-
terministischen und stochastischen Rechenprogrammen und von Methoden zu Unsi-
cherheits- und Sensitivitdtsanalysen. Die Arbeiten, die z.T. auf den Ergebnissen des
BMWi-Forschungsvorhabens RS1536 /ZWE 18/ sowie des BMUB-Forschungs-
vorhabens 4715R01344 /ZIL 18a/ aufbauen, sind die

o Weiterentwicklung des GRS-Kernsimulators KMACS,

o Weiterentwicklung und Anwendung eines gekoppelten Berechnungssystems un-
ter Verwendung der Monte-Carlo-Methode fiir den NeutronenTransport zur Be-

schreibung zeitabhangiger Reaktorkernzustéande,

e Weiterentwicklung, Validierung und Anwendung von Methoden zur Unsicher-
heits- und Sensitivitdtsanalyse und die damit verbundene Verarbeitung und Vali-

dierung nuklearer Daten und deren Kovarianzdaten,



e Uberpriifung der Eignung der nuklearen Berechnungsmethoden der GRS fiir sog.

Accident Tolerant Fuel.

Die hieraus resultierenden Einzelziele werden in den folgenden Abschnitten detailliert
dargestellt. Die durchgefuhrten Arbeiten und deren Ergebnisse werden anschlieRend

beschrieben.

2.2 Weiterentwicklung des GRS-Kernsimulators KMACS

Reaktorkerne werden vor allem unter Aspekten der (Neutronen)-Okonomie optimiert.
Zunehmend spielen aber auch andere Aspekte eine Rolle, wie z. B. die Einddmmung
von Brennelementverbiegungen. Mit der Optimierung geht eine zunehmend heterogene
Kernbeladung einher, die eine umfassende dreidimensionale Beschreibung der neutro-
nenphysikalischen Prozesse erforderlich macht. Des Weiteren werden deterministische
Berechnungsmethoden bei der GRS verwendet, um das fur Quelltermberechnungen re-
levante Nuklidinventar zu bestimmen bzw. bestrahlte Kernbrennstoffe zu charakterisie-
ren. Dies fuhrt zu zuverlassiger Kenntnis der Inventare bei Transport, Zwischen- und

Endlagerung.

Um die fur Sicherheitsanalysen von Kernreaktoren entwickelten und validierten Pro-
gramme der GRS-Rechenkette auf Leistungsreaktoren zur Simulation von Betriebszu-
sténden, Transienten oder Storfallen anwenden zu kdnnen, ist die Kenntnis des aktuel-
len Kernzustands, charakterisiert durch das brennstabweise ortsaufgeltste
Nuklidinventar, erforderlich. Dieser Kernzustand lasst sich ausgehend von der Betriebs-
geschichte mit einem sogenannten Kernsimulator errechnen. Durch Bindelung bereits
in der GRS vorhandener Rechenprogramme hat die GRS den Kernsimulator KMACS
/ZIL 18al, /ZIL 18b/ entwickelt und fir die Anwendung auf Druckwasserreaktoren westli-

cher Bauart validiert.

Der Kernsimulator dient der quasistationaren Simulation von Betriebszyklen. Ausgehend
von einem Gesamt-Eingabedatensatz, d. h. der geometrischen Beschreibung samtlicher
Brennelemente, deren jeweilige Materialzusammensetzungen und dem Kernbelade-
plan, erzeugt KMACS fir den ausgewéhlten Spektralcode Eingabedatensatze fir alle
eingesetzten Brennelementtypen und die zu bertcksichtigenden thermohydraulischen
Betriebsbedingungen. Daraufhin werden die einzelnen Laufe des Spektralcodes durch-

gefuhrt, die jeweiligen Ergebnisdateien ausgelesen und in die zentrale KMACS-



Datenbank gespeichert. Nach Abschluss dieser Wirkungsquerschnittserzeugung erfolgt
die quasistationdre Betriebszyklusrechnung durch Ganzkern-Fluss/Thermohydraulik-
Rechnungen abwechselnd mit Abbrandrechnungen, deren Ansteuerung auch jeweils
durch KMACS geschieht. Die Ortsauflésung der Ergebnisgrof3en in KMACS entspricht
dem Rechengitter des nodalen Ganzkern-Flusslosers, d. h. Abbrand und Nuklidinventar
sind Mittelwerte in Quadern, sog. Knoten, deren Kantenldnge der Breite eines Brennele-

ments entspricht.

Wesentliche Akzeptanzkriterien fir den sicheren Reaktorbetrieb beziehen sich nicht auf
nodale sondern auf brennstabaufgeltste GroRen, z. B. die maximale lokale Stableistung,
das minimale DNB-Verhaltnis oder der maximale lokale Brennstababbrand. Daher
wurde in diesem Arbeitspaket KMACS dahingehend weiterentwickelt, brennstabaufge-

|6ste Ergebnisgrofien nach Stand von Wissenschaft und Technik zu ermitteln.

Durch Weiterentwicklungen in KMACS sowie in den Schnittstellen zum Code DYN3D
/ROH 16/ wurde KMACS fir die Anwendung auf hexagonale Brennelement- und Kern-
geometrien, d. h. z. B. auf WWER-1000 ertiichtigt, um somit auch fur diesen im Ausland

weit verbreiteten Reaktortyp Aussagen treffen zu kénnen.

2.3 Beschreibung des Reaktorkernverhaltens mit der Monte-Carlo-Me-
thode

Nachweisverfahren fur die Beherrschbarkeit von transienten Betriebszustanden, Stor-
und Unféllen erfordern die Beschreibung von dynamischen Vorgangen in einem Reak-
torkern. Dies erfordert die zeit- und ortsabhé&ngige Modellierung sowohl der neutronen-
physikalischen als auch der thermohydraulischen Vorgéange sowie deren Wechselwir-
kungen untereinander. Bislang wurden hierzu Ublicherweise nodale Neutronenkinetik-
Programme basierend auf der Diffusionsmethode verwendet, wobei homogenisierte Wir-
kungsquerschnitte fir die Brennelemente mit einem Spektralcode vorausberechnet wer-
den. Lokale GroRRen kénnen dabei etwa Uber Stableistungsrekonstruktionsverfahren er-

mittelt werden.

Eine weitere Steigerung der Simulationsgenauigkeit kann durch die Beschreibung des
NeutronenTransports mit der Monte-Carlo-Methode erreicht werden, die gegentiber no-
dalen Verfahren eine deutlich verbesserte, geometrische Abbildung erlaubt. Dadurch

entfallt die Notwendigkeit zur raumlichen Homogenisierung und der Weniggruppen-



Darstellung der Energieabhéngigkeit der nuklearen Wirkungsquerschnittsdaten. Trotz
der verfligharen Computer-Hardware ist es noch immer schwierig, die direkte Simulation
zeitabhangiger Vorgénge mit der Monte-Carlo-Methode in Verbindung mit einem Ther-
mohydraulik-Code fiir einen ganzen Reaktorkern durchzufiihren. Dies liegt daran, dass
fur Transienten sehr unterschiedliche Zeitskalen fur die Entstehung von prompten und
verzogerten Neutronen zu berlcksichtigen sind und somit zur Erfassung des zeitlichen
Verlaufs sehr viele Neutronenschicksale betrachtet werden missen. In dem Vorhaben
wird eine Hybridmethode zur Simulation transienter Vorgange unter Anwendung der
Monte-Carlo-Methode weiterentwickelt und fir Transientenrechnungen angewendet, de-

ren Entwicklung bereits im Vorhaben RS1536 begonnen wurde.

2.4 Weiterentwicklung, Validierung und Anwendung von Methoden zur
Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Um die Aussagesicherheit von Berechnungsmethoden der gesamten nuklearen Berech-
nungskette quantitativ bewerten zu kénnen, ist eine systematische Behandlung der Un-
sicherheiten in den Berechnungen erforderlich, die durch Unsicherheiten in den Ein-
gangsgrofRen verursacht werden. Dies gilt fir den Einfluss der nuklearen Wirkungs-
querschnittsdaten und deren Verarbeitung in den wesentlichen Berechnungsschritten:
Resonanzselbstabschirmungsrechnung, Brennelementrechnung im unendlichen Gitter,
Bereitstellung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnittsdaten und Berechnung des sta-
tion&ren und zeitabhangigen Kernverhaltens.

Noch wichtiger als fur Leichtwasserreaktoren, fur die schon umfassende Erfahrung durch
den Betrieb einer groRen Anzahl von Anlagen uber viele Jahre besteht, sind Unsicher-
heitsanalysen fir Leistungsreaktoren mit schnellem Neutronenflussspektrum, fir die im
Vergleich dazu fast noch keine Betriebserfahrung vorhanden ist und fir die nur sehr
wenige Betriebsdaten zuganglich sind. Die Ergebnisse von Simulationen kdnnen bisher
kaum durch Vergleich mit Messergebnissen validiert werden. Zur Einschatzung der Aus-
sagesicherheit von Analysen, die zur Beurteilung neuer Reaktorkonzepte notig sind, sind
also Unsicherheitsanalysen unumganglich. Im Rahmen dieses Vorhabens wurde eine
Spezifikation fur die Durchfiihrung solcher Unsicherheitsanalysen als Teil des UAM-
SFR-Benchmarks /BUI 19/ aufgenommen; dieser Benchmark wurde im Rahmen einer
OECD/NEA-Arbeitsgruppe spezifiziert, um Unsicherheiten fur schnelle natriumgekihlte

Reaktoren zu quantifizieren.



Im Hinblick auf die Simulation transienter Vorgdnge mit fortschrittlichen Rechenmetho-
den und der Quantifizierung der entsprechenden Unsicherheiten nimmt die GRS am De-
terministic Time-Dependent Neutron Transport Benchmark without Spatial Homogeniza-
tion (C5G7-TD) der OECD/NEA /BOY 17/ teil. In diesem Vorhaben wurden dazu
erforderliche Arbeiten durchgefiihrt, die im Wesentlichen die Erméglichung und Durch-
fuhrung von mit der Thermohydraulik gekoppelten Rechnungen sowie Unsicherheits-

und Sensitivitdtsanalysen betreffen.

Im vorangegangen Vorhaben RS1536 /ZWE 18/ wurden Mdoglichkeiten identifiziert, wie
die in der GRS eingesetzten Unsicherheitsanalysewerkzeuge methodisch substanziell
verbessert werden kdnnen. Dies betrifft u. a. die Erfassung der impliziten Effekte, d. h.
die Beeinflussung der Unsicherheiten wahrend der Resonanzselbstabschirmungsrech-
nung in XSUSA. Diese Arbeiten zur Verbesserung der Unsicherheitsanalysewerkzeuge

wurden in diesem Vorhaben durchgefihrt.

2.5 Uberpriifung der Eignung der nuklearen Berechnungsmethoden der
GRS fur Accident Tolerant Fuel

International wird der Einsatz von verbesserten Brennstoffen und Hullrohrmaterialien,
sogenannten Accident Tolerant Fuel (ATF) untersucht. Ziel ist es Hillrohrmaterialien zu
entwickeln, bei denen auch im Hochtemperaturbereich eine exotherme Wasserstoffbil-
dung ausgeschlossen werden kann. Des Weiteren soll die Schmelztemperatur des
Brennstoffs gegentuber der Schmelztemperatur des heute verwendeten UO; Brennstoffs
deutlich erhoht werden. Der Einsatz erster (Versuchs-)Brennstabe bzw. Brennelemente
wurde im Jahr 2018 begonnen /WNN 18/. In diesem Vorhaben wurde Uberprift, ob die
nuklearen Rechenmethoden und Daten der GRS unmittelbar fiir solche Brennelemente
einsetzbar sind, insbesondere um auch zukiinftig die Sicherheit von Reaktoren im Aus-
land beurteilen zu kdnnen. Im Rahmen dieses Vorhabens wurden erste Arbeiten durch-
gefuhrt, mit dem Ziel, anhand von Vergleichen mit reprasentativen Experimenten und
Monte-Carlo-Referenzlésungen die Einsetzbarkeit bzw. den Verbesserungsbedarf der
GRS-Codes und verfligbarer nuklearer Wirkungsquerschnittsdaten fiir solche Brennele-

mente festzustellen. Ferner wurden Sensitivitdtsanalysen durchgefihrt.






3 AP 1: Weiterentwicklung des GRS-Kernsimulators KMACS

Im Folgenden werden die durchgefuhrten Arbeiten und Weiterentwicklungen am Kernsi-
mulator KMACS /ZIL 18b/ der GRS beschrieben. Dies sind die Umstellung des
KMACS Quellcodes auf Python 3.8, die Ermittlung von brennstabaufgeldsten Ergebnis-
grolRen bei Reaktorkernberechnungen von Druckwasserreaktoren westlicher Bau-
art (DWR), die Erweiterung des Anwendungsbereichs von KMACS auf Reaktoren mit
hexagonaler Geometrie, z. B. Druckwasserreaktoren russischer Bauart (WWER-1000),
und die weitere Verifikation und Validierung von KMACS anhand von Referenzlésungen

und verfugbaren Betriebsdaten.

Zum Zweck bestimmter Weiterentwicklungen von KMACS wurde der Reaktordynamik-
code DYN3D /ROH 16/ vom Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf (HZDR) als Alter-
native zum nodalen Diffusionscode QUABOX/CUBBOX /LAN 78/ an KMACS angebun-
den. DYN3D lost fur stationdare sowie flr transiente Reaktorprobleme die
Neutronendiffusionsgleichung fur quadratische und fur hexagonale Reaktorgeometrien.
Die Ermittlung von brennstabaufgeldsten Ergebnisgrof3en ist mittels eines Stableistungs-
rekonstruktionsverfahrens moglich. Zudem verfugt DYN3D Uber ein internes Ther-
mohydraulikmodul zur Simulation der Thermohydraulik im Reaktorkern. Zur Umsetzung
der verschiedenen Weiterentwicklungen von KMACS wurde in den verschiedenen Ar-
beitspunkten dieses Arbeitspakets die entsprechenden Schnittstellen zu DYN3D ge-

schaffen und erweitert.

3.1 Umstellung des KMACS Quellcodes von Python 2.7 zu Python 3.8

KMACS ist urspriinglich in der Programmiersprache Python in der Version 2.7 imple-
mentiert worden. Wéahrend des Vorhabens ist die Unterstitzung fur Python 2.7 seitens
des Herausgebers ausgelaufen /PYT 19/. Zur Sicherstellung der Zukunftsfahigkeit, Lauf-
fahigkeit, Korrektheit und der Anwendbarkeit von KMACS wurde in diesem Vorhaben
der Quellcode auf Python 3.8 umgestellt. Dies stellt zudem sicher, dass weiterhin aktu-
elle Versionen von externen Programmbibliotheken in KMACS verwendet werden kdn-
nen, da diese mittlerweile nur noch fir Python 3 erscheinen. Die erfolgreiche Umstellung
des KMACS Quellcodes auf Python 3.8 wurde durch sog. Unit-Tests, die einzelne Funk-
tionen der KMACS-Module auf ihre Korrektheit tberprifen, und durch vollstandige Kern-

simulator-Rechnungen von DWR und WWER sichergestellt.



3.2 Weiterentwicklung von KMACS fur Druckwasserreaktoren

Nachfolgend werden die Weiterentwicklungen und Anwendungen von KMACS im Be-

reich der DWR Reaktorkernberechnungen beschrieben.

3.21 Ermittlung der Stableistungsverteilung fur DWR

Zur Ermittlung der brennstabaufgeltsten Leistungsverteilung mit KMACS wurde im
KMACS-Modul kflux die Schnittstelle zum Reaktordynamikcode DYN3D erweitert.
DYN3D ermittelt die Stableistungsverteilung mittels Stableistungsrekonstruktion basie-
rend auf Stableistungsfaktoren aus der Wirkungsquerschnittsvorausrechnung und an-
hand der auf den Randern der nodalen Rechenknoten berechneten Neutronenflisse.
Die Anderungen an KMACS umfassten zunéchst das Auslesen der Stableistungsfakto-
ren aus den Ausgabedateien der Wirkungsquerschnittsvorausrechnung. Fur die Wir-
kungsquerschnittsvorausrechnung wird die T-NEWT Spektralcodesequenz aus dem Kri-
tikalitdts- und Abbrandmodul TRITON des SCALE 6.2.3-Programmsystems des Oak
Ridge National Laboratory (ORNL), USA /REA 18/, verwendet. Innerhalb der T-NEWT
Sequenz erfolgt zunéchst die Resonanzselbstabschirmungsrechnung der Wirkungs-
querschnitte; anschlieBend wird der zweidimensionale Sy-Code NEWT zur deterministi-
schen Neutronentransportrechnung ausgeftihrt. Die resultierenden Stableistungsfakto-
ren werden in der KMACS-Datenbank gespeichert, wie es bereits fur die
homogenisierten Wirkungsquerschnitte durchgefiihrt wird. Das Datenbankmodul zur
Speicherung von und zum Zugriff auf brennstabaufgeltdste Leistungsverteilungen para-
metrisiert Uber Zykluszeitpunkte wurde entsprechend angepasst. Ferner wurden die
Funktionen zum Schreiben der DYN3D-Eingabe erweitert und Funktionen zum Auslesen

der Ergebnisse aus einer separat von DYN3D erzeugten Ausgabedatei implementiert.

Da Brennelemente ein asymmetrisches Stablayout aufweisen kénnen, z.B. durch die
Anordnung von Staben mit einem abbrennbaren Neutronengift wie Gd>O3 oder B,0Os in
nur einer Halfte oder einem Viertel eines Brennelements, muss auch die Orientierung
der Brennelemente, d. h. der Drehwinkel, mit dem sie in den Kern gesetzt werden, be-
riicksichtigt werden. Das ist selbst bei rotationsinvarianten Brennelementtypen erforder-
lich, da durch Flussgradienten auf Stabebene ein inhomogener Abbrand entsteht. In die-
sem Zusammenhang ist es wichtig, ebenfalls die materialspezifischen, in der
Multigruppenvariante von DYN3D unterstitzten und vom Wirkungsquerschnittsmodul

bereitgestellten, anisotropen assembly discontinuity factors (ADFs) konsistent zu
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transformieren. In friiheren KMACS-Versionen wurde hierbei nur ein gemittelter Wert

bertcksichtigt.

Fur jedes Brennelement wird deshalb optional in der KMACS-Eingabe vermerkt, welchen
Drehwinkel es gegeniiber der urspriinglichen Definition in der KMACS-Eingabe in jedem
Zyklus einnimmt. Diese Information wird vom KMACS-Modul kflux zum Schreiben der

Eingabedatensatze fir DYN3D verwendet.

Neben den fur die Simulation und Datenspeicherung zusténdigen Codeteilen erfuhr auch
das furr Postprozessierung und Visualisierung zustandige KMACS-Modul kvip eine Uber-
arbeitung, um brennstabaufgeltste Struktur- und Ergebnisdaten sowohl in 2D-Schnitten

als auch dreidimensional und zeitaufgelost anzeigen zu kénnen.

Zur Verifizierung der Stableistungsberechnung in KMACS wurde der Nulllast-Heil3-Zu-
stand des BEAVRS-Benchmarks (Version 2.0.2) /HOR 18/ analysiert und mit Refe-
renzergebnissen des Monte-Carlo-Codes Serpent 2 (nachfolgend Serpent genannt) von
VTT, Finnland /LEP 15/, verglichen. Das BEAVRS-Benchmark dient zur Validierung von
Kernsimulatoren fur die Nachrechnung von Betriebszyklen von westlichen DWR. Es be-
inhaltet detaillierte Betriebs-, Geometrie- und Materialdaten von zwei aufeinanderfolgen-
den Betriebszyklen eines amerikanischen Westinghouse DWR mit vier Kihlkreislaufen.
Der Kern ist mit 193 Brennelementen beladen und hat eine thermische Reaktorleistung
von 3411 MW. Die Brennelemente bestehen aus einem 17 x 17-Stabgitter. Als Beson-
derheit weist der Kern vier Neutronenschilder als zuséatzliche Reflektoren bei Nordost,
Sudost, Sudwest und Nordwest aul3erhalb des Kernbehélters auf. In Abb. 3.1 ist der

Kernaufbau schematisch dargestellit.

Die linke Abbildung in Abb. 3.1 zeigt anhand einer Viertelkerndarstellung den Beladeplan
des BEAVRS Kerns. Die farbliche Kennzeichnung stellt die U-235 Anreichung des
UO, Brennstoffs dar: 3,1 % (blau), 1,6 % (rot) und 2,4 % (gelb). Darliber hinaus wird die
Anzahl der Borglasstabe (B-O3s) pro Brennelement gegeben. Die Anordnung der
B.O3 Stéabe wird in der rechten Viertelkerndarstellung in Abb. 3.1 gezeigt. Die Brennele-
mente auf den Positionen K1, H1, R6, R8, N3 und auf den entsprechenden spiegelsym-
metrischen Positionen im gesamten Kern weisen dabei eine asymmetrische Anordnung
der B>Os Stabe im Layout auf. Zuséatzlich zeigt die rechte Viertelkerndarstellung die An-
ordnung der vier radialen Reflektoren R1 bis R4, die fiir die nachfolgenden Ganzkern-

Rechnungen modelliert wurden.
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Kernumfassung
R P NMTILIK J H

Druckgefan

Kernbehalter

Neutronenschild R1 R1 R2 R1 R2

1 R4 R3 R3

2 R4 R3
3 R3| i

4 R1 R3

5 R1

6 R2

7 R1

8 R2

Abb. 3.1 BEAVRS Benchmark Viertelkerndarstellung, Beladeplan und Anordnung
der B,O3 Stabe sowie der vier Reflektoren R1 bis R4

Nach /HOR 18/.

Unter Anwendung der T-NEWT Sequenz zur Wirkungsquerschnittsberechnung wurden
zunachst fur die im Kern eingesetzten Brennelemente homogenisierte Wirkungsquer-
schnitte und Stableistungsfaktoren fur den Nulllast-Heil3 Zustand ermittelt (Brennstoff-
temperatur: 566,5 K, Moderatordichte: 0,74 g/cm?, Borkonzentration: 975 ppm). Fir die
Wirkungsquerschnittskondensierung wurde in T-NEWT das unendliche und nicht das
B1-korrigierte Neutronenspektrum /REA 18/ angewendet, da mit dem unendlichen Neut-
ronenspektrum bei einer nahezu kritischen Anordnung, wie es dieser Nulllast-Heil3 Zu-
stand ist, bessere Ergebnisse insbesondere bei der Leistungsverteilung erzielt werden

konnen.

Ebenfalls wurden mit T-NEWT homogenisierte Wirkungsquerschnitte fur die Reflektoren
fur den Nulllast-Heif3 Zustand bestimmt. Um die Neutronenflussverteilung am Kernrand,
welche unter anderem durch die Neutronenschilder beeinflusst wird, moglichst akkurat
zu modellieren, wurden vier verschiedene radiale Reflektoren (R1, R2, R3, R4 in rechter
Darstellung von Abb. 3.1) modelliert. Zudem wurde ein oberer axialer Reflektor (RT) und
ein unterer axialer Reflektor (RB) modelliert. Der Aufbau und die Materialzusammenset-

zungen der Reflektoren werden in Tab. 3.1 zusammengefasst.
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Tab. 3.1

Schichtweiser Aufbau und Materialzusammensetzung der modellierten Reflektoren

Typ Aktiver Teil
Material Moderator Stahl Moderator | Stahl
R1 UO2-3,1 % :
Breite [cm] 0,1627 2,2226 | 16,7472 |2,534
R U0»3,1 % Material Moderator Stahl Moderator | Stahl
+ 6 B20s Breite [cm] 0,1627 2,2226 |16,7472 |2,37114
Material Moderator Stahl Moderator | Stahl Moderator | Stahl
R3 UO2-3,1 % :
Breite [cm] 0,1627 3,1431 |9,9255 5,715 1,165 1,39234
Material Moderator Stahl Moderator | Stahl Moderator | Stahl Moderator
R4 UO2-3,1 % :
Breite [cm] 0,1627 3,1431 |1,5573 5,715 1,165 6,79 2,97054
. Moderator/ Material
Material
RB UO2-3,1 % Stahl/
Breite [cm] 1,748 15,00
. Moderator/
Material
RT UO2-3,1 % Stahl/
Breite [cm] 14,656




Der Multiplikationsfaktor, die radiale Brennelementleistungsverteilung und die radiale
Stableistungsverteilung wurden anschlie3end in einer Ganzkern-Rechnung mit DYN3D

bei konstanter Brennstofftemperatur, Moderatordichte und Borkonzentration ermittelt.

Der von DYN3D berechnete Multiplikationsfaktor betragt 0,99883. Mit einer Reaktivitats-
differenz von -103 pcm ist dieser Wert in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Serpent

Referenzergebnis von 0,99987.

Abb. 3.2 zeigt die relative Abweichung zwischen den radialen Brennelementleistungs-
verteilungen von KMACS/T-NEWT-DYN3D und Serpent. Die Leistungsverteilung von
Serpent weist aufgrund der statistischen Monte-Carlo-Methode eine geringe Asymmetrie
auf und wurde deshalb nachtréaglich Gber Kernausschnitte von 45° gemittelt. Mit einem
quadratischen Mittelwert der relativen Abweichungen von 1,8 % wird eine gute Uberein-
stimmung zwischen den Leistungsverteilungen von KMACS und Serpent erzielt. Gro-
Bere relative Abweichungen treten bei den Brennelementen am Kernrand und insbeson-
dere bei den Brennelementen mit einer asymmetrischen Anordnung der B,O3 Stabe auf.

Die maximale relative Abweichung betragt 5,4 %.
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2 0.3 0.3 0.0 0.3 0.0 0.4
3 0.3 2.1 -0.7 -0.7 -1.0 -0.3 -0.8
4 1 0.3 -0.7 -0.4 -1.3 -0.8 -1.0 -0.9
51 2.0 0.0 -0.7 -1.3 -1.0 1.4 1.3 -1.5
6 0.3 -1.0 -0.8 -1.4 1.5 -1.6 -1.4
7 0.0 -0.3 -1.0 -1.3 1.6 1.2 -1.6
8 0.4 -0.8 -0.9 -1.5 1.4 -1.6 -0.6
R P N M L K | H
Abb. 3.2

Die Darstellung zeigt einen 90° Kernausschnitt (Viertelkern).

Abb. 3.3 zeigt die relative Abweichung der Stableistungsverteilung zwischen KMACS/T-
NEWT-DYN3D und Serpent. Mit einem quadratischen Mittelwert der relativen Abwei-
chungen von 3,7 % wird eine zufriedenstellende L"Jbereinstimmung erreicht. Bei 39,2 %
der Brennstdbe ist die absolute relative Abweichung unter 1 %, bei 70,0 % unter 2 %
und bei 92,5 % unter 5 %. GroRRere Abweichungen werden bei den Brennelementen mit
einer asymmetrischen Anordnung der B,O3 Stédbe und am Kernrand beobachtet. Bei den
Brennelementen am Kernrand Uberschéatzt KMACS/T-NEWT-DYN3D die Stableistung

an den Eckpositionen und unterschéatzt die Stableistung an den flachen Brennelements-

eiten.
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Abb. 3.3 Relative Abweichung der Stableistungsverteilung zwischen KMACS/T-
NEWT-DYN3D und Serpent fur den BEAVRS Kern bei Nulllast-Heif3

Die Darstellung zeigt einen 90° Kernausschnitt (Viertelkern)

Generell wurde mit KMACS unter Anwendung des Spektralcodes T-NEWT und des Re-
aktordynamikcodes DYN3D eine gute Ubereinstimmung fiir die Brennelementleistungs-
verteilung sowie fur die Stableistungsverteilung zu Serpent-Referenzergebnissen fiir den
BEAVRS Kern beim Nulllast-Heil3 Zustand erzielt. Gré3ere Abweichungen wurden am
Kernrand und insbesondere bei Brennelementen mit einer asymmetrischen Anordnung
von B,Os Staben festgestellt. Verbesserungen bei der Brennelementleistungsverteilung
sind, wie in /ZIL 17/ gezeigt, bei einer Unterteilung der Brennelemente in Viertel in der
Ganzkern-Rechnung zu erwarten, weil dadurch der Gradient des Neutronenflusses in-
nerhalb der Brennelemente besser modelliert werden kann. Jedoch ist es dann derzeit
nicht maoglich, eine Stableistungsrekonstruktion bei Brennelementen mit einer ungera-
den Anzahl von Brennstdben pro Reihe, wie es beim BEAVRS Kern mit einem
17 x 17 Stablayout der Fall ist, durchzufuhren.
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3.2.2 Einsatz von DYN3D in KMACS fir DWR Zyklusrechnungen

Der Einsatz des Reaktordynamikcodes DYN3D /ROH 16/ in KMACS wurde ebenfalls fur
Zyklusrechnungen von DWR erprobt. Zu diesem Zweck wurde der erste Betriebszyklus

des BEAVRS-Benchmarks analysiert.

In der Vorausrechnung wurden homogenisierte Wirkungsquerschnitte fir die eingesetz-
ten Brennelemente mit dem Spektralcode T-NEWT aus SCALE 6.2.3 /REA 18/ fur die

folgenden Verzweigungsparameter ermittelt:
e Brennstofftemperatur: 560; 850; 1100 K,
e Moderatordichte: 0,62; 0,69; 0,71; 0,74 g/cm?,
e Borkonzentration: 0; 500; 1200 ppm,

e Abbrand: 0,0; 0,04; 0,15; 0,4; 0,8; 1,2; 1,6; 2,0; 2,8; 3,6; 4,4; 5,2; 6,0; 8,0; 10,0;
12,0; 14,0; 16,0; 18,0; 22,0; 26,0; 30,0; 34,0 MWd/kg SM.

Zur Kondensierung der homogenisierten Wirkungsquerschnitte wurde das B1-korrigierte
Neutronenspektrum verwendet. Testrechnungen haben gezeigt, dass im Fall von Zyk-
lusrechnungen mit der B1-Methode bessere Ergebnisse erzielt werden konnen. Hierzu

werden kinftig weitere Untersuchungen durchgefthrt.

Auf Basis der homogenisierten Wirkungsquerschnitte wurde eine Zyklusrechnung mit
KMACS unter Anwendung des Reaktordynamikcodes DYN3D mit dessen interner Ther-
mohydraulik durchgefihrt. Um Unterschiede zum bereits in KMACS zuvor verwendeten
Neutronenkinetik-/Thermohydraulikcodesystem ATHLET-QUABOX/CUBBOX (AQC) zu
identifizieren, wurde mit denselben Wirkungsquerschnitten eine zusatzliche Zyklusrech-
nung mit AQC durchgefihrt. Fir diese Untersuchung erfolgte die Abbrandberechnung
mit dem trivialen Abbrandmodell von KMACS /BOU 18a/. Als Ergebnisgréfze wurde die

kritische Borkonzentration als Funktion der Volllasttage ausgewertet.

Abb. 3.4 zeigt die Verlaufe der kritischen Borkonzentration von KMACS mit AQC
(KMACS/AQC) und von KMACS mit DYN3D (KMACS/DYN3D) und den Verlauf der ge-
messenen kritischen Borkonzentration /[HOR 18/. Beim Zykluszeitpunkt von 140 Volllast-
tagen ist bei allen Verlaufen ein kurzzeitiges Ansteigen der Borkonzentration zu erken-

nen, was durch eine Kkurzzeitige Steuerstabbewegung verursacht wird. Die
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Borkonzentrationen ermittelt mit KMACS/DYN3D als auch mit KMACS/AQC sind insge-

samt in sehr guter Ubereinstimmung mit der gemessenen Borkonzentration.

—O0— KMACS/AQC
—O— KMACS/DYN3D |
—O=— Messung

~J
o
o

o
o
o

500F

400}
300

200

100

Kritische Boronkonzentration [ppm]

0 50 100 150 200 250 300
Volllasttage

Abb. 3.4  Kritische Borkonzentration fir BEAVRS Zyklus 1

Fur eine genauere Betrachtung zeigt Abb. 3.5 die Differenz zwischen den berechneten
und der gemessenen Borkonzentration. Uber den Verlauf des Zyklus nahern sich beide
ermittelten Borkonzentrationen der gemessenen Borkonzentration an. Zudem ist insge-
samt eine gute Ubereinstimmung zwischen KMACS/DYN3D und KMACS/AQC festzu-
stellen. Beim Zykluszeitpunkt 140 Volllasttage (kurzzeitige Steuerstabbewegung) und ab
310 Volllasttage (Streckbetrieb durch Absenken der Reaktorleistung) Uberschéatzt
KMACS/DYN3D die gemessene Borkonzentration deutlicher als KMACS/AQC. Durch
zukunftige Untersuchungen und Weiterentwicklungen an der Anbindung von DYN3D an
KMACS sollen Verbesserungen fir die Ermittlung der kritischen Borkonzentration er-

reicht werden.
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Abb. 3.5 Differenz zwischen berechneter und gemessener kritischer Borkonzentra-
tion zu BEAVRS Zyklus 1

3.2.3 Implementierung der Berechnung von stabweisen Abbranddaten in
KMACS

Fur die Untersuchung sicherheitsrelevanter lokaler Phdnomene ist die Kenntnis des
stabaufgeldsten Abbrands und Nuklidinventars notwendig, beispielsweise um lokale Ef-
fekte bei Transienten zu analysieren. Grundsatzlich bieten sich fur detaillierte neutronen-
physikalische Analysen dreidimensionale NeutronenTransportprogramme wie zum Bei-
spiel der Monte-Carlo-Code Serpent an. Diese ermdglichen eine hochaufgeloste
Rechnung ohne geometrische Naherungen und unter Verwendung von Wirkungsquer-
schnittsdaten in kontinuierlicher Energiedarstellung (engl. continuous-energy — CE). Fur
Berechnungen an einem kompletten Reaktorkern erfordert die Verwendung solcher Pro-
gramme allerdings einen erheblichen Rechenaufwand. Es bietet sich daher an, hierfir
ein alternatives Rechenverfahren bereitzustellen, dass eine Berechnung der erforderli-
chen GrdlRen mit deutlich geringerem Aufwand bei hinreichender Genauigkeit ermog-
licht. Hierzu war im vorliegenden Vorhaben vorgesehen, den Kernsimulator KMACS da-
hingehend zu erweitern, dass eine stabaufgeldste Abbrand- und Nuklidinventar-

berechnung erfolgen kann.
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Die grundlegende Vorgehensweise fiir die Implementierung wird im Folgenden kurz skiz-
ziert: Der an KMACS angekoppelte Reaktordynamikcode DYN3D /ROH 16/ zur Berech-
nung des Neutronenflusses in Diffusionsndherung ermaoglicht eine Stableistungsrekon-
struktion, bei der aus der in einem Knoten (ein Rechenknoten des Ganzkern-
Diffusionsmodells), also einem Brennelement, berechneten Leistung auf die Leistung

aller Brennstabe in diesem Knoten einzeln riickgeschlossen werden kann.

Die so berechnete stabaufgeldste Leistung kann als Eingangsgrof3e fur eine stabaufge-
I6ste Abbrandberechnung mit dem Inventarberechnungsprogramm Ventina /AUR 15/,
/BEH 18/ dienen. Hierbei ist jede Stabzelle in Ventina als ein abzubrennendes Material
zu betrachten. Samtliche abzubrennenden Materialien, im vorliegenden Fall also alle
Stabe in allen Knoten des Reaktorkerns, kénnen dabei im Programm parallel berechnet
werden. Ventina bendtigt als Eingangsgrofen jeweils das Startinventar, die mikroskopi-
schen Wirkungsquerschnitte und den Neutronenfluss fir jedes Material sowie die glo-
bale Reaktorleistung. Anhand der Spalt- und Reaktionsenergien errechnet Ventina dar-
aus intern fir jedes Material die Leistung, so dass global der Uber den Zeitschritt

vorgegebene Abbrand erreicht wird.

Da von DYN3D die stabaufgeltste Leistung, nicht jedoch ein stabaufgeltster Neutronen-
fluss ausgegeben wird, wird in KMACS fir jeden Stab eines Knotens der Fluss im Knoten
mit der jeweiligen stabaufgelosten Leistung renormiert. Auch wenn die Verteilung der
knotenweisen Leistung Uber den Reaktorkern aufgrund der unterschiedlichen Berech-
nungsverfahren eventuell gegentiber DYN3D leicht unterschiedlich ausfallt, ist auf diese
Weise sichergestellt, dass die von DYN3D vorgegebene relative Stableistungsverteilung
innerhalb des Knoten reproduziert wird. Die mikroskopischen Wirkungsquerschnitte fur
die Nuklidinventarberechnung werden jeweils anhand des berechneten Abbrands fiir je-
den Stab separat interpoliert. In der internen Datenbank von KMACS wurden zusatzliche
Eintrage fur die stabaufgeltsten Abbrande sowie die stabaufgeldsten Nuklidinventare
angelegt, um diese fiir eine spatere Analyse zur Verfligung zu haben. Die bisherigen
knotenweisen EintragsgrofRen fur Abbrand und Leistung bleiben bestehen, und werden

jetzt aus den stabaufgeldsten GréRen durch Mittelung bestimmt.

Um die Implementierung zu testen, wurde ein vereinfachtes Modell eines Minikerns auf-
gesetzt. Dieses besteht aus einer quadratischen Anordnung von 6 x6 Brennelementen
umgeben von einer Reihe von Reflektorelementen. In axialer Richtung besteht der Kern
aus einer einzelnen Ebene, die unter Verwendung reflektierender Randbedingungen als

ein unendliches Gitter modelliert wird. Es wurden verschiedene Anordnungen unter-
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sucht: Zunachst ein einfaches Modell mit einem einzigen Brennelementtyp, danach unter
anderem ein Modell mit zwei verschiedenen Brennelementtypen unterschiedlicher
U-235 Anreicherung des UO; Brennstoffs, die in einem Schachbrettmuster angeordnet
wurden. Um den Vergleich mit einer Referenzrechnung zu ermdglichen, wurde jeweils
ein analoges Modell fiir den Monte-Carlo-Code Serpent /LEP 15/ aufgesetzt und simu-

liert.

Beim einfachsten Minikern-Modell wird nur ein einziger Brennelementtyp eingesetzt. Bei
diesem Brennelement handelt es sich um ein 17 x 17 — 25 Druckwasserreaktorbrennele-
ment mit UO; Brennstoff mit einer U-235 Anfangsanreicherung von 2,4 %. Die Brennele-
mente wurden flr einen Zyklus mit konstanter Leistung bis zu einem mittleren Abbrand
von 11,3 GWd/tSM abgebrannt. Fir den Minikern wird dabei eine Gesamtleistung von

36 MW angenommen.

In Abb. 3.6 ist exemplarisch die stabweise Leistungsverteilung nach 200 Volllasttagen
gezeigt. Die Bezeichnungen B — G und 2 — 7 bezeichnen die Brennelement-Positionen.
Jeder Brennstab ist durch einen Pixel in der Abbildung dargestellt, wobei die Farbe die
Stableistung reprasentiert. Bei der dargestellten Leistung handelt es sich um die mit
Ventina berechneten Werte, die aus zweierlei Griinden von den mit DYN3D berechneten
abweichen kdnnen: Zum einen wird die Leistung in Ventina explizit aus der Anzahl an
Spaltungen pro Nuklid und den hinterlegten nuklidweisen Spaltenergien inklusive
Berlcksichtigung der Einfangreaktionen bestimmt. Zum anderen wird in Ventina in
jedem Abbrandschritt knotenweise die Abnahme der Reaktivitat des Brennstoffs Uber
den Zeitschritt aufgrund des Aufbaus von Neutronengiften berticksichtigt und durch ein
entsprechendes Anheben des Neutronenflussniveaus kompensiert. Qualitativ ist eine
typische Leistungsverteilung mit zentralem Maximum und sich Richtung Kernrand
verringernder Leistung zu erkennen. Der Vergleich mit der mit Serpent berechneten
Leistungsverteilung zeigt eine zufriedenstellende Ubereinstimmung, die dem im

folgenden gezeigten Vergleich der Abbrande entspricht.
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Abb. 3.6  Mit Ventina berechnete Stableistungsverteilung des simulierten Minikerns.

Abbrand [GWd/tSM]

B C D E F G

Abb. 3.7 Mit KMACS berechneter stabweiser Abbrand zum Ende des simulierten
ZykKlus.
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In Abb. 3.7 ist die Abbrandverteilung zum Ende des Zyklus (275 Volllasttage) gemal der
Berechnung mit Ventina gezeigt. Fir jeden Stab kann in der Datenbank das berechnete

Nuklidinventar abgespeichert und bei Bedarf abgerufen werden.
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Abb. 3.8 Relative Abweichung in der stabweisen Abbrandberechnung zwischen

Serpent und KMACS zu unterschiedlichen Zeitpunkten

Nach 5 (links) und 250 (rechts) Vollasttagen

Der Vergleich der Abbrandberechnung mit der Serpent-Referenzrechnung ist in Abb. 3.8
gezeigt. Uber den gesamten Zyklus liegen die Abweichungen firr groRe Teile der Geo-
metrie im Bereich von etwa * 2,5 %. Lediglich an den Randern des Minikerns sind deut-
lich héhere Unterschiede im Bereich 10 % zu erkennen. Letzteres kann mit bekannten
Effekten der Homogensierung bei der Modellierung der Reflektoren in der Diffusions-
rechnung im Vergleich zu der in Serpent verwendeten exakten Geometrie erklart wer-
den. Wahrend zu Beginn des Zyklus der Abbrand der zentralen Brennelemente von
KMACS gegentiber Serpent leicht unterschatzt und gleichzeitig der Abbrand der aul3e-
ren Brennelemente lberschatzt werden, kehrt sich dieses Bild im Verlauf des Zyklus um.
Dies ist in einem gegeniiber Serpent etwas starker ausgepragten globalen Leistungs-
gradienten begriindet, die unabhangig von der stabweisen Leistungsberechnung auftritt.
Zu erkennen ist aulRerdem eine im Vergleich zum Inneren der Brennelemente an den
Randern zunehmende lokale Abbranddifferenz. Hier zeigen sich mdglicherweise die
Grenzen der Stableistungsrekonstruktion, welche auf den Ergebnissen einer nodalen
Diffusionsrechnung basiert, im Vergleich zur expliziten Berechnung mit Serpent. Von
den hier beschriebenen Abweichungen abgesehen ergibt sich insgesamt eine zufrieden-
stellende Ubereinstimmung zwischen der exakten Rechnung in Serpent und der in

KMACS implementierten N&herung. Beachtenswert ist insbesondere, dass die relative
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Abweichung tber den Zyklus hinweg nicht wesentlich ansteigt. Die Differenz in den Leis-

tungsverteilungen ergibt ein sehr ahnliches Bild wie hier fir die Abbréande dargestellt.

Wie bereits beschrieben erhalt man aus der hier dargestellten Erweiterung von KMACS
neben den stabweisen Leistungs- und Abbranddaten auch entsprechende Nuklidinven-
tare. Diese kdnnen u. a. genutzt werden, um eine stabaufgeltste Reaktivitatsriickwirkung
aufgrund der Anderung des Nuklidinventars zu bestimmen. Zudem dienen die so be-
rechneten Inventare als Eingabedaten fiir nachgelagerte Analysen, beispielsweise bei
Untersuchungen zur Zwischen- und Endlagerung. Aufgrund der groRen Datenmenge der
nuklidweisen Ergebnisse muss in dem vorliegenden Bericht auf einen detaillierten Ver-

gleich mit den Daten der Serpent-Referenzrechnung im Einzelnen verzichtet werden.

In Abb. 3.9 ist als stichprobenartige Analyse die relative Abweichung der Nuklidinventare
beider Rechnungen fiir einen Stab eines einzelnen Brennelements und fir ausgewahlte
Nuklide gezeigt. Es handelt sich dabei um einen mittigen Stab aus dem Brennelement
an Position C3 gemal’ Abb. 3.6. Das Nuklidinventar stammt vom Ende des berechneten
Zyklus. In der Abbildung sind relative Abweichungen in den Ergebnissen der mit beiden
Programmen berechneten Nuklidkonzentration in der Form von (Ckmacs/Cserpent -1)-Wer-
ten gezeigt, wobei Ckwvacs die mit KMACS berechneten Werte und Cserpent die mit Serpent
berechneten Werte bezeichnet. Die Auswahl der Nuklide entspricht einer typischen Nuk-
lidauswahl wie sie bei der Kritikalitatssicherheitsanalyse von bestrahlten Kernbrennstof-

fen fur Abbrandkredit-Anwendungen verwendet wird.
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Abb. 3.9 Relative Abweichung in den Nuklidkonzentrationen ausgewahiter Nuklide
eines einzelnen Stabes zwischen den Rechnungen mit KMACS und Ser-

pent

Der gewdhlte Probenstab zeigt eine geringe Abweichung in den berechneten Abbréanden
zwischen KMACS und Serpent im Bereich < 1 %, so dass hier mogliche Effekte unter-
schiedlicher Neutronenspektren signifikant hervortreten. Dies zeigt sich auch in der gu-
ten Ubereinstimmung des Abbrandindikators Nd-148. Geringe Unterschiede sind auch
in den spaltbaren Nukliden U-235 und Pu-239 zu erkennen, ebenso bei einigen der dar-
gestellten Spaltprodukte. Gréfzere Abweichungen sind bei einigen der héheren Aktinoide
und bei spektral sensitiven Spaltprodukten zu erkennen. Dies lasst auf Unterschiede in
den berechneten Neutronenspektren schlieRen. In Anbetracht der oben beschriebenen
Naherungen, insbesondere der Tatsache, dass fir in der KMACS-Rechnung der Neut-
ronenfluss nur auf Basis der Knoten und nicht stabaufgeltst berechnet werden kann,

sind die erzielten Ergebnisse zufriedenstellend.

Neben dem zuvor dargestellten einfachen Minikern, der mit nur einem einzigen Brenn-
elementtyp beladen ist, wurden auch komplexere Anordnungen untersucht, um die Leis-

tungsfahigkeit der Implementierung zu untersuchen. Unter anderem wurde ein Minikern
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mit zwei Brennelementtypen mit zwei jeweils unterschiedlichen U-235 Anfangsanreiche-
rungen untersucht, namlich 2,4 % und 3,2 %. Diese wurden in einem Schachbrettmuster
angeordnet. Abb. 3.10 zeigt einen beispielhaften Vergleich der Stableistungsverteilun-
gen zwischen der KMACS-Rechnung und der Serpent-Referenzrechnung. Die Ergeb-
nisse sind grundséatzlich mit denen der einfachen Anordnung vergleichbar. Als zusatzli-
cher Effekt ist plausibler Weise eine unterschiedliche Leistungsberechnung der beiden

Brennelementtypen zu erkennen.

Rel. Abweichung [%]

B G D E F G

Abb. 3.10 Relative Abweichung in der stabweisen Leistungsverteilung zwischen Ser-

pent und KMACS fir die schachbrettférmige Anordnung

Die hier dargestellten Ergebnisse zeigen, dass eine stabweise Berechnung des Ab-
brands und von Nuklidinventaren mit KMACS mdoglich ist, und dass die dabei erzielten
Ergebnisse im Rahmen der zu erwartenden Genauigkeit mit den Berechnungen einer
Referenzrechnung mit einem 3D-Monte-Carlo-Verfahren Ubereinstimmen. Dabei kénnen
fir KMACS deutliche Vorteile hinsichtlich der Rechengeschwindigkeit erzielt werden.
Wahrend im vorliegenden Fall fir Demonstrationszwecke lediglich ein deutlich verklei-
nerter Modellkern modelliert wurde, stehen der Berechnung eines realistischen Reaktor-
kerns keine grundsatzlichen Hindernisse im Weg. Es ist allerdings hinsichtlich der erfor-
derlichen Computer-Hardware auch nach heutigen MaRRstdben mit einem erheblichen

Speicherbedarf zu rechnen. Um dieses Problem abzumildern sind noch numerische
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Optimierungen notwendig. Fur die allgemeine Rechenperformance erscheint kiinftig
eine Anbindung von Ventina als Bibliothek im Unterschied zur aktuellen Ankopplung tiber

Ein- und Ausgabedateien als sinnvoll.

Fur kinftige Weiterentwicklungen ist eine Rickkopplung der stabweisen Daten in die
Thermohydraulikrechnung und die Neutronenflussberechnung wichtig. Der stabweise
Abbrand kann dabei fir eine stabweise Berechnung der Wéarmeleitfahigkeit des Brenn-
stoffs genutzt werden. Das stabweise Nuklidinventar kann fiir eine Korrektur der lokalen
Wirkungsquerschnitte und damit der lokalen Reaktivitat genutzt werden. Beides kann fir
eine prazisere Berechnung der Stableistungen und damit fur Sicherheitsparameter wie
das DNB-Verhdltnis (vgl. Kap. 3.2.4) genutzt werden. Hierzu sind kinftig weitere Ent-

wicklungsarbeiten notwendig.

3.24 Ermittlung DNB-Verhaltnis mit COBRA-TF

Im Rahmen der Weiterentwicklung von KMACS fir DWR st die Kopplung des Unterka-
nal-Thermohydraulikcodes COBRA-TF (CTF) an KMACS zwecks Ermittlung des sicher-
heitsrelevanten Abstands zum Filmsieden, ausgedriickt durch den stabaufgel6sten
DNBR-Wert (Departure from Nucleate Boiling Ratio), vorgenommen worden. Dabei wer-

den im CTF Modell Querstrémungen innerhalb des Brennelements bericksichtigt.

Dazu wurde das neue KMACS-Modul kpostal (Zyklus Postprocessing Analyse) entwi-
ckelt, dessen Funktion die Ermittlung des stabaufgelésten DNBR-Werts ist. Als Backend
fur das kpostal Modul wird CTF verwendet. Die Implementierung von kpostal folgt der
gleichen Struktur wie die der meisten KMACS Module, z.B. kflux, mit den drei Haupt-
funktionen: pre() zur Vorbereitung des Backend-Eingabedatensatzes, run() zur Durch-
fihrung der Backend-Rechnung, post() zur Post-Prozessierung der Backend-Ergeb-

nisse.

Die Funktion pre() nimmt zur Eingabedatensatzerstellung fur CTF den Zyklusnamen des
zu untersuchenden Zyklus, einen Zykluszeitpunkt dieses Zyklus, und ein Brennelement
entweder per Brennelementname oder per Position im Kern. Die manuelle Auswahl des
Brennelements ist optional. Stattdessen kann auch das hdchstbelastete Brennelement
per neuentwickelter Funktion automatisiert ausgewahlt werden. Die DNBR-Wert Analyse

erfolgt dann fir das automatisiert oder manuell ausgewahlte Brennelement.
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Abb. 3.11 stellt schematisch ein coolant-centered Unterkanal-Modell dar und zeigt zu-
dem auch die alternative Modellierung als rod-centered Unterkanal-Modell. Letzteres
wurde in dieser Arbeit nicht umgesetzt, da das coolant-centered Modell eine bessere
Modellierung der Thermohydraulik erlaubt. Alle zur CTF Modellerstellung benétigten Da-
ten konnen aus der KMACS Eingabe entnommen werden. Fir eine madglichst realisti-
sche Analyse der DNBR-Verteilung wird auf die zuvor mit DYN3D ermittelte Stableis-
tungsverteilung zurtickgegriffen. Sollte keine Stableistungsverteilung in der KMACS
Datenbank vorhanden sein, wird eine gleichférmige radiale Leistungsverteilung inner-

halb des CTF Brennelementmodells verwendet.

Rod Coolant
Centered : : Centered
Subchannel —— N A Subchannel

Abb. 3.11 Schematische Darstellung von coolant-centered und rod-centered Unterka-
nal-Modellen in CTF

Die Funktion pre() fihrt zur Erstellung eines coolant-centered Unterkanal-Modells fiir das

ausgewahlte Brennelement den CTF Praprozessor aus.

Die Funktion run() fuhrt die CTF Rechnung mit dem durch pre() erzeugten Eingabeda-
tensatz durch. Ublicherweise benétigt CTF fiir ein solches Modell ca. zwei Minuten Re-

chenzeit bei Ausfiuihrung auf einem einzelnen Prozessor.

Die CTF Ausgabe enthalt fur jede der vier modellierten Flachen (Viertel-Kreissegmente)
eines Brennstabs und fir jede axiale Ebene eines Brennelements DNBR-Werte.
Abb. 3.12 stellt beispielhaft eine solche CTF Ausgabe dar. Die Funktion post() extrahiert
aus der CTF Ausgabe den kleinsten DNBR-Wert fiir jeden Stab (aus den vier Flachen)
und speichert diesen fir jeden Stab und jede axiale Ebene eines Brennelements in der
KMACS-Datenbank ab.
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TIME = 2.80460873058758700

CHANNEL 305 ROD No. 264 SURF. HNo. 1

NODE AXIAL POS. (in) @" (BTU/hr-ft**2) CHF (BTU/hr-ft**2) DNBR TONG FAC.
34 0.1417818701E+03 0.3246225807E+05 0.1308387706E+07 40.30520 1.00000
33 0.1373443504E+03  0.4782009205E+05 0.1310955569E+07 27.41516 1.00000
32 0.1329065307E+03 0.653%91360658E+05 0.1315324788E+07 19.95377 1.00000
31 0.12846%3110E+03 0.858126561604E+05 0.1321562014E+07 16.26225 1.00000
30 0.1240317%13E+03 0.9432378764E+05 0.132538%758E+07 14.083590 1.00000
29 0.1155942717E+03 0.1057082274E+06 0.133857078%E+07 12.66288 1.00000
28 0.1151567520E+03 0.1157548218E+086 0.1245940485E+07 11.65343 1.00000
27 0.11071%2323E+03 0.12455316381E+06 0.13603523987E+07 10.91523 1.00000
26 0.1062817126E+03 0.1323314393E+0%6 0.1372656135E+07 10.37317 1.00000
25 0.10184415%2%E+03 0.13%1678%11E+086 0.1385873400E+07 9.595828 1.00000
24 0.9740667323E+02 0.144595840579%E+06 0.1389773269E+07 9.65467 1.00000
23 0.52565915354E+02 0.145%185311E+086 0.1414255043E+07 9.4337¢ 1.00000
22 0.8853163386E+02 0.1540260330E+06 0.1429378423E+07 9.258011 1.00000
71 N 2ANGATTIATTIRLINY 0 TETITASIVIRLNAE N 144G 2024707 G 18474 1 AAnnn

Abb. 3.12 Beispiel fur eine CTF Ausgabe mit Darstellung der axialen Verteilung von
DNBR-Werten

Mit dem ersten Zyklus des BEAVRS-Benchmarks (vgl. Kap. 3.2.1) unter Verwendung
einer stabaufgeldsten Leistungsverteilung wurde die Implementierung des kpostal Mo-
duls und die Anbindung von CTF zur DNBR-Wert Berechnung Uberprift. Die Plots in
Abb. 3.13 und Abb. 3.14 stellen die DNBR-Werte grafisch dar. Die Plots wurden mit dem
KMACS-Moduls kvip erstellt. Fir den Zyklusanfang zeigt Abb. 3.13 die radiale DNBR
Verteilung fur das hochstbelastete Brennelement sowie den axialen Verlauf des DNBR
Werts fur den hochstbelasteten Brennstab in diesem Brennelement. Abb. 3.14 zeigt sol-
che Verteilungen fur das Zyklusende. Am Zyklusanfang unterliegt das Brennelement auf
der Position M-12 der héchsten Belastung, am Zyklusende ist es das Brennelement an
der Position G-14. Bei Zyklusanfang ist die radiale DNBR-Verteilung im Brennelement
sowie der axiale Verlauf des DNBR-Werts des hochstbelasteten Brennstabs nahezu
symmetrisch. Beim Zyklusende ist innerhalb des Brennelements eine asymmetrische
Verteilung der DNBR-Werte zu erkennen. Zudem zeigt der axiale Verlauf eine Abnahme

des DNBR-Werts mit zunehmender Kernhodhe.
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Abb. 3.13 Radiale DNBR-Verteilung im hochstbelasteten Brennelement und axiale

DNBR-Verteilung im hochstbelasteten Brennstab am Zyklusanfang

Links: Brennelement, radial; rechts: Brennstab, axial.
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Abb. 3.14 Radiale DNBR-Verteilung im héchstbelasteten Brennelement und axiale

DNBR-Verteilung im hochstbelasteten Brennstab am Zyklusende

Links: Brennelement, radial; rechts: Brennstab, axial.
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3.25 Erprobung von KMACS zur Ermittlung von Parametern aus Anfahr-
tests

Beim Wiederanfahren eines Reaktors nach einem Brennelementwechsel werden zu-
nachst im Rahmen von Anfahrtests unter Nulllast-Hei3 Bedingungen sicherheitstech-
nisch relevante KenngroRBen zur Uberpriifung der Kernauslegung bestimmt. Solche
Kenngrofen, wie z. B. die Wirksamkeit von Steuerstabbanken, kritische Borkonzentrati-
onen, isothermer Temperaturkoeffizient, bilden eine wertvolle Basis fir die Validierung

von Kernsimulatoren.

Mit den KenngrofRen des ersten und zweiten Zyklus des BEAVRS Benchmarks
(rev. 2.0.2, /HOR 18/) wurde erprobt, inwieweit mit KMACS diese Parameter bereits er-
mitteln werden kénnen. Uber manuelle Anderungen des KMACS Eingabedatensatzes
fur den BEAVRS Kern wurden entsprechende Ganzkern-Diffusionsrechnungen mit
QUABOX/CUBBOX /LAN 78/ bei den in Tab. 3.2 aufgefuhrten Nulllast-Heil3 Bedingun-

gen ausgefuhrt.

Tab. 3.2  Nulllast-Heil3 Bedingungen fur die Durchfiihrung von Anfahrtests

Thermische Leistung 25 MW
Druck 15,51 MPa
Kerneintrittstemperatur 560 F (566,5 K)
Moderatordichte 0,73986 g/cm3

Ausgehend vom Zustand, bei dem alle Steuerstabbanke ausgefahren sind
(All Rods Out, ARO), wurden nacheinander die verschiedenen Béanke eingefahren und
die jeweilige kritische Borkonzentration ermittelt. Da solche Tests bei Zyklusbeginn unter
Nulllast durchgefiihrt werden, wurde der Xenon-freie Zustand des Reaktorkerns ange-
nommen. Fur Zyklus 1 und Zyklus 2 vergleicht Tab. 3.3KMACS Ergebnisse zur Kriti-
schen Borkonzentration bei verschiedenen Steuerstabstellungen fir Zyklus 1 und 2 des
BEAVRS Benchmarks im Vergleich zu Messwerten /HOR 18/ die KMACS Ergebnisse
mit den Messwerten /HOR 18/. Mit Abweichungen von 7 ppm bis 52 ppm in der Borkon-

zentration wurde eine sehr gute Ubereinstimmung festgestellt.
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Tab. 3.3 KMACS Ergebnisse zur kritischen Borkonzentration bei verschiedenen
Steuerstabstellungen fur Zyklus 1 und 2 des BEAVRS Benchmarks im Ver-
gleich zu Messwerten /HOR 18/

Zyklus Ausgewertete | Krit. Borkon- Krit. Borkon- Abwei-

Steuerstab- zentration - zentration — chung

bank Messwert [ppm] | KMACS [ppm] [ppm]
Zyklus 1 ARO 975 951 24
Zyklus 1 D 902 895 7
Zyklus 1 C,D 810 798 12
Zyklus 1 A B,C,D 686 664 22
Zyklus 1 A, B, C, D, SE, 508 481 27

SD, SC

Zyklus 2 ARO 1.405 1.353 52
Zyklus 2 C 1.273 1.258 15

Ferner wurden fir Zyklus 1 und Zyklus 2 die Wirksamkeiten der verschiedenen Steuer-
stabbanke in Form von Reaktivitatsdifferenzen ermittelt. Dazu wurden entweder einzelne
oder gleichzeitig mehrere Steuerstabbanke vollstandig in den Kern eingefahren, der Mul-
tiplikationsfaktor ermittelt und die Reaktivitatsdifferenz zum ARO Referenzzustand ge-
bildet.Tab. 3.4 und Tab. 3.5 vergleichen fur Zyklus 1 und Zyklus 2 die mit KMACS ermit-
telten Steuerstabwirksamkeiten mit den verfligbaren Messwerten /HOR 18/. Mit
Abweichungen von -52 pcm bis 106 pcm in der Reaktivitatsdifferenz wurde fur beide

Zyklen eine gute Ubereinstimmung erzielt.
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Tab. 3.4

Vergleich zu Messwerten /HOR 18/

KMACS Ergebnisse zu Steuerstabwirksamkeiten fir BEAVRS Zyklus 1 im

Ausgewertete Reaktivitatsdiffe- | Reaktivitatsdiffe- | Abweichung (Ge-
Steuerstabbanke renz — Mess- renz — messene-Ergeb-
wert [pcm] KMACS [pcm] nisse) [pcm]
D drin 788 726 62
C mit D drin 1.203 1.217 -14
B mit D, C drin 1.171 1.175 -4
A mit D, C, B drin 548 520 28
SEmitD, C, B, A 461 463 -2
drin
SD mit D, C, B, A, 772 757 15
SE drin
SCmitD, C, B, A, 1.099 1.001 98
SE, SD drin
Tab. 3.5 KMACS Ergebnisse zu Steuerstabwirksamkeiten fir BEAVRS Zyklus 2 im
Vergleich zu Messwerten /HOR 18/
Ausgewertete Reaktivitatsdif- | Reaktivitatsdiffe- Abweichung
Steuerstabbanke ferenz — Mess- renz — [pcm]
wert [pcm] KMACS [pcm]
D 426 445 -19
C 1014 997 17
B 716 610 106
A 420 472 -52
SE 438 438 0
SD 305 303 2
SC 307 303 4
SB 781 753 28
SA 326 287 39
Berechnete Summe 4.733 4.608 125
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Fur die Ermittlung des isothermen Temperaturkoeffizienten wurden alle Temperaturen
der Materialien im Reaktorkern um £10 F (= £5,55 K) geéndert. Unter der Annahme ei-
nes konstanten Systemdrucks &ndert sich die Moderatordichte entsprechend zu
0,75035 g/cm? (550 F) bzw. 0,72879 g/cm? (570 F). Mit diesen geanderten Bedingungen
wurden erneut Kritikalitdtsrechnungen fur die drei folgenden Zustande durchgefihrt:
i) ARO mit 975 ppm Bor, ii) eingefahrene Steuerstabbank D mit 902 ppm Bor, iii) einge-
fahrene Steuerstabbanke D und C mit 810 ppm Bor. Tab. 3.6 listet die berechneten und
die gemessenen isothermen Temperaturkoeffizienten auf. Wahrend fur alle drei unter-
suchten Zustande von Zyklus 1 eine gute Ubereinstimmung mit den Messwerten erreicht
wurde, wurde fiir den ARO Zustand von Zyklus 2 eine signifikante Abweichung festge-

stellt. Der Grund flr diese Abweichung wird in weiterfihrenden Untersuchungen geklart

werden.
Tab. 3.6  Isotherme Temperaturkoeffizienten fir BEAVRS Zyklus 1 und 2 ermittelt
mit KMACS im Vergleich zu Messwerten /HOR 18/
Zyklus Steuer- Borkon- Isothermer Tempe- Isothermer Tempe-
stabbank | zentration raturkoeffizient — raturkoeffizient —
[ppm] Messwert [pcm/F] KMACS [pcm/F]
Zyklus 1 ARO 975 -1,75 -1,96
Zyklus 1 D drin 902 -2,75 -3,36
Zyklus 1 | C, D drin 810 -8,01 -7,37
Zyklus 2 ARO 1405 -1,71 1,36

In dieser Studie wurde festgestellt, dass mit KMACS eine Ermittlung von sicherheitstech-
nisch relevanten Kenngrof3en aus Anfahrtests bereits maglich ist. Aufgrund der Vielzahl
manuell zu andernder Parameter in der KMACS Eingabe fir jede Rechnung kénnen
jedoch leicht Eingabefehler durch den Anwender gemacht werden. Um die Fehleranfal-
ligkeit in Zukunft zu reduzieren, soll KMACS kiinftig dahingehend erweitert werden, dass

diese KenngrdlRen automatisiert berechnet werden kénnen.
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3.3 Weiterentwicklung von KMACS fir Reaktoren mit hexagonaler Geo-
metrie

Fur die Sicherheitsbewertung von Reaktoren mit hexagonaler Geometrie, z. B. russische
WWER-Reaktoren, wurde KMACS im Rahmen dieses Vorhabens fir die Analyse von
Reaktoren mit hexagonaler Kerngeometrie ertiichtigt. Zu diesem Zweck wurde das
KMACS-Eingabedatenformat erweitert und Weiterentwicklungen am KMACS-
Modul kspect zur Wirkungsquerschnittsgenerierung, am KMACS-Modul kflux zur Ganz-
kern-Rechnung und am KMACS-Modul kvip zur Postprozessierung und Visualisierung
vorgenommen. Das Schema der KMACS-Datenbank ist geometrieunabhéngig angeleqt,
sodass keine zusatzlichen Arbeiten an dieser Stelle geleistet werden mussten. Zur Ve-
rifikation und Validierung der Weiterentwicklungen wurden Nachrechnungen des Null-
last-Hei3 Zustands und des ersten Betriebszyklus des WWER-1000 Kerns des
X2 Benchmarks /LOT 09/ durchgefiihrt.

3.3.1 Weiterentwicklungen von KMACS zur Beschreibung hexagonaler Re-
aktoren

In den folgenden Abschnitten werden die Weiterentwicklungen am KMACS-

Eingabedatenformat und an den KMACS-Modulen detailliert beschrieben.

Erweiterung des KMACS-Eingabedatenformats

Das auf YAML /BEN 09/ basierende Eingabedatenformat von KMACS wurde fir die Ein-

gabe von hexagonalen Reaktorsystemen erweitert.

Zur Erstellung der Modelle zur Wirkungsquerschnittsvorausrechnung mit z. B. dem
Spektralcode T-NEWT aus dem SCALE-Programmsystem werden geometrische Para-
meter des hexagonalen Brennelements und das Stabgitter eingegeben. Anhand des un-
tenstehenden Auszugs (Abb. 3.15) der KMACS Eingabe zum Brennelement 390GO aus

dem X2 Benchmark werden die entsprechenden Eingaben im Folgenden erklart.

Der Parameter subset:hexfull legt fest, dass es sich um ein hexagonales Brennelement
handelt und dass das gesamte Stabgitter zur Definition der Anordnung der verschiede-
nen Stabtypen innerhalb des Brennelements gegeben wird. Uber assemblyPitch wird
der Abstand zwischen zwei Brennelementen festgelegt, wobei diese Brennelemente mit

der flachen Seite und nicht mit der Spitze nebeneinander liegen. Der Abstand ist somit
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der Inkreisradius (Schliisselweite) eines Hexagons. Der Parameter hexAssemblylnner-
Pitch dient zur Definition eines Hexagons, in dem sich das Stabgitter befindet. Ist as-
semblyPitch groRer als hexAssemblylnnerPitch wird indirekt ein Wasserspalt zwischen
zwei Brennelementen definiert. Ferner kdnnen durch Verschmierung von Materialien
Uber das Wasserspaltvolumen Strukturteile wie ein Brennelementkasten oder Verstér-
kungsplatten definiert werden. Der Parameter pinPitch ist die Breite (Inkreisradius) einer
hexagonalen Stabzelle. Das Stabgitter, d.h. die Anordnung der Brennstdbe und Fih-
rungsrohre im Brennelement, wird als Liste von Nummern angegeben. Diese Nummern
werden in der KMACS Eingabe bei der Definition der unterschiedlichen Stabtypen ver-
geben. Das YAML Format erlaubt die Eingabe dieser Liste als Gitter mit hexagonaler
Struktur, sodass Eingabefehler des Anwenders durch die intuitivere Darstellung redu-

ziert werden kénnen.

subset: hexFull

assemblyPitch: lunit 236.0 mm
hexAssemblylnnerPitch: lunit 233.5 mm
pinPitch: tunit 12.75 mm

: Brennstab mit 4,0% U-235
: Brennstab mit 3,6% U-235
: Brennstab mit 3,3% U-235 und 5,0 Gew.-% Gd203
: Zentrales Fuhrungsrohr
: Fdhrungsrohr
22222222222
221111111122
2111111111112
21111111111112
211111151111112
2111151111511112
21111111131111112
211151315111151112
2111111111151111112
21111115111113111112
221115111141111511122
21111131111151111112
2111111511111111112
211151111513151112
21111113111111112
2111151111511112
211111151111112
21111111111112
2111111111112
221111111122
22222222222

A WNPE

e e e e e e e e R HE 33

Abb. 3.15 KMACS Eingabe zum Brennelement 390GO aus dem X2 Benchmark
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Auf dhnliche Weise wird der Beladeplan des Reaktorkerns fir die Ganzkern-Rechnung
definiert. Der folgende Auszug (Abb. 3.16) aus der KMACS-Eingabe zeigt beispielhaft
den Beladeplan des Zyklus 1 des X2 Kerns. Brennelemente werden anhand einer Be-
zeichnung, in diesem Beispiel nur eine Nummer, im hexagonalen Kerngitter positioniert.
Die Bezeichnung wird in der KMACS-Eingabe bei den Definitionen der Brennelemente
und Reflektoren festgelegt. Zudem kdnnen verschiedene Reflektoren, in diesem Beispiel

gekennzeichnet mit ret1 bis ref5, um den aktiven Kern angeordnet werden.

00] ref2 ref3 ref4 ref5 refd4 ref3 ref2

01] ref2 refl 158 159 160 161 162 163 refl ref2

02] ref3 149 150 151 152 153 154 155 156 157 ref3

03] ref4 139 140 141 142 143 144 145 146 147 148 ref4

04| ref5 128 129 130 131 132 133 134 135 136 137 138 ref5
05] ref4 116 117 118 119 120 121 122 123 124 125 126 127 ref4

06] ref3 103 104 105 106 107 108 109 110 111 112 113 114 115 ref3
O7] ref2 89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 ref2
08] refl 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86 87 88 refl
09] ref2 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71 72 73 74 75 ref2
10] ref3 49 50 51 52 53 54 55 56 57 58 59 60 61 ref3

11] ref4 37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 ref4
12] ref5 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36 ref5
13] ref4 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 ref4

14] ref3 7 8 9 10 11 12 13 14 15 ref3

15] ref2 refl 1 2 3 4 5 6 refl ref2

16] ref2 ref3 ref4 ref5 ref4 ref3 ref2

Abb. 3.16 Beladeplan des Zyklus 1 des X2 Kerns

Erweiterung des KMACS-Moduls kspect

Zur Vorausrechnung homogenisierter Wirkungsquerschnitte von hexagonalen Brennele-
menten wurde der Spektralcode T-NEWT aus dem SCALE-Programmsystem ausge-
wahlt. Da T-NEWT im Rahmen von KMACS bereits flr quadratische Brennelemente ein-
gesetzt wird, konnte auf bereits implementierte Funktionen, wie z. B. die Erstellung der
Materialzusammensetzungen, zurtickgegriffen werden. Neue Funktionen wurden im
Wesentlichen zur Geometrieerstellung von hexagonalen Stabzellen und von hexagona-

len Brennelementen implementiert.

Fur die Anordnung der Brennstadbe im hexagonalen Brennelementmodell von T-NEWT
wird im Gegensatz zu den quadratischen Brennelementmodellen nicht die array Funk-
tion (automatisierte Anordnung der Brennstédbe in einem regelmafigen quadratischen
oder hexagonalen Gitter tiber den Brennstababstand) von T-NEWT verwendet, sondern
jeder Brennstab einzeln mittels der hole Funktion von T-NEWT (Einfligen eines kreisfor-
migen Ausschnitts in bestehender geometrischer Form zur Positionierung einer kreisfor-

migen Form) positioniert. Die array Funktion wurde zu diesem Zweck getestet, lieferte
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jedoch keine zufriedenstellende Geometriedarstellung des Brennelements. Zudem kon-
nen durch Anwendung der hole Funktion auch Fuihrungsrohre im Brennelementgitter po-
sitioniert werden, deren AuRendurchmesser grol3er als die Maschenweite des sonst im-
plementierten Stabgitters mittels der array Funktion wére. Als Beispiel fir die
automatisierte Erstellung von T-NEWT Modellen von hexagonalen Brennelementen mit
KMACS zeigt Abb. 3.17 das T-NEWT Modell des 13AU Brennelements aus dem X2-
Benchmark. Zur Modellierung eines unendlichen Gitters von Brennelementen werden
weiRe Randbedingungen, d.h. eine isotrope Riickstreuung von Neutronen bei Uber-

schreiten der au3ersten Geometrie, verwendet.

Brennstab

Flhrungsrohr

Zentrales
Fuhrungsohr

Abb. 3.17 Grafische Darstellung des zweidimensionalen T-NEWT-Modells des 13AU

Brennelements aus dem X2 Benchmark

Zur Vorausrechnung von Reflektor-Wirkungsquerschnitten wird eine aktive Region be-
stehend aus einem Brennelement und einer Reflektorregion bestehend aus einer
schichtweisen Aneinanderreihung von Reflektor-Materialien modelliert. Die aktive Re-
gion dient zur Erzeugung eines reprasentativen Neutronenflusses in der Reflektorregion,
der zur Homogenisierung der Reflektor-Wirkungsquerschnitte bendtigt wird. Abb. 3.18
zeigt als Beispiel ein T-NEWT-Reflektor-Modell aus dem X2-Benchmark. Neben dem
Brennelement befindet sich die Reflektorregion bestehend aus einem Wasserspalt, einer

Stahlschicht, einer Wasserschicht und einer &ufleren Stahlschicht. WeiRe Rand-
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bedingungen werden sowohl fir die positive und negative y-Koordinatenrichtung wie
auch fur die negative x-Koordinatenrichtung verwendet. In positiver x-Koordinatenrich-
tung werden Vakuum-Randbedingungen zur Modellierung der Neutronenleckage ver-
wendet. Auch wenn das eigentliche Brennelement eine hexagonale Form besitzt, kann
das Brennelement im T-NEWT-Reflektor-Modell momentan nur als Rechteck modelliert
werden. Es ist geplant, dass in einer kunftigen Ausbaustufe von KMACS komplexere

T-NEWT-Reflektormodelle automatisiert erstellt werden kénnen.

Wasserspalt
P Stahl
Stahl Wasser
A Y,
y Y
L Brennelement Reflektor
X

Abb. 3.18 T-NEWT-Modell zur Vorausrechnung von Reflektor-Wirkungsquerschnitten

Erweiterung des KMACS-Moduls kflux

Im kflux Modul wurde die Schnittstelle zum Reaktordynamikcode DYN3D zwecks Ganz-
kern-Rechnungen von hexagonalen Reaktoren erweitert. Aufgrund der hexagonalen
Brennelement- und Reaktorgeometrie erforderte dies Erweiterungen an séamtlichen
Funktionen zur Eingabeerzeugung. Zum Beispiel wird die Reaktorgeometrie tber nicht-
orthogonale Koordinatenachsen definiert. Ferner werden in die DYN3D Wirkungsquer-
schnittsbibliotheken pro Brennelement und Abbrandpunkt ADFs geschrieben. Dies ge-
schieht unter Beachtung der richtigen Zuordnung der ADFs zur jeweiligen Brennele-

mentseite (West bis Nordwest) und von méglichen Brennelementdrehungen.
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Erweiterung des KMACS-Moduls kvip

Als Hilfsmittel bei der Erstellung der KMACS-Eingabe von hexagonalen Brennelementen
fur die Wirkungsquerschnittsvorausrechnung wurde die Moglichkeit geschaffen, das
Stabgitter eines Brennelements sowie die entsprechenden Ergebnisse aus der Wir-
kungsquerschnittsberechnung auf seine Geometrie zu projizieren. Weiterhin kénnen Be-
ladeplane und die Anordnungen der Steuerstabgruppen auf die Kerngeometrie projiziert
werden. Das Modul kvip erkennt und unterstitzt jetzt dazu kategoriale Variablen auch in
2D-Ansichten, fur die diskrete Farbbalken zur Anwendung kommen. Durch die Visuali-
sierung von Eingabedaten wird dem Anwender die Moglichkeit gegeben, Eingabefehler

bereits vor den KMACS-Rechnungen zu identifizieren und zu korrigieren.

3.3.2 Verifikation und Validierung der Weiterentwicklung von KMACS fur
die Beschreibung hexagonaler Reaktoren

Zur Verifikation und Validierung der Weiterentwicklung von KMACS fiir die Beschreibung
von hexagonalen Reaktoren, z. B. WWER-Reaktoren, wurde das X2 Benchmark ausge-
wahlt /LOT 09/, /LOT 10/, /BIL 20/. Dieses Benchmark basiert auf den Betriebsdaten des
zweiten Blocks des Kernkraftwerks Chmelnyzkyj NPP vom Typ WWER-1000 in der Uk-
raine und dient durch eine umfassende Bereitstellung von Messdaten, z. B. kritische
Borkonzentration, Reaktivitatskoeffizienten, Steuerstabwirksamkeiten und Neutronen-
detektorsignale, zur Verifikation und Validierung von Kernsimulatoren. Fur Zyklusrech-
nungen stehen Betriebsparameter und Beladepléne fir die ersten vier Betriebszyklen
sowie Daten zu Anfahrtests beim Nulllast-Heil3 Zustand bei Zyklusbeginn des ersten
Zyklus zur Verfigung. In den Kern eingesetzt wurden Brennelemente, die nur aus
UO, Brennstaben bestanden, sowie Brennelemente, die im Stabgitter neun oder sechs
UO,+Gd.O3 Brennstabe enthielten.

Nachrechnung des Nulllast-Heil3 Zustands

Im ersten Schritt wurde die KMACS-Eingabe zum X2 Benchmark erstellt. Die Eingabe
umfasst die verschiedenen Brennelemente und Reflektoren mit den entsprechenden
Materialzusammensetzungen, die Reaktorgeometrie, die Steuerstabanordnungen, die
Beladeplane und die Betriebsparameter fir den betrachteten Zyklus. Die korrekte Ein-
gabe der Brennelemente, Beladeplane und der Anordnung der Steuerstabgruppen
wurde mit kvip-erstellten Plots Uberpriift. Beispielhaft zeigt Abb. 3.19 das Layout des

Brennelements 390GO. Anhand der diskreten Farbunterteilung werden die ver-
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schiedenen Stabtypen, die in KMACS zur Verfugung stehen, im Layout identifiziert: gui-
deTube = Fuhrungsrohr, waterRod = Wasserstab, gdFuel = Brennstab bestehend aus
UO»+Gd.0O3 Brennstoff, fuel = Brennstab bestehend aus UO, Brennstoff. Als zusétzliche
Information wird beim Farbbalken unter den Stabtypen der radiale Aufbau der Stabe von
innen nach aufRen anhand der vergebenen Materialnamen dargelegt. Auf diese Weise
kann sichergestellt werden, dass die verschiedenen Stabe des Brennelements richtig

definiert sind und dass deren Position im Stabgitter korrekt ist.

guideTube:
bypass
eb635

waterRod:
bypass
e635

gdFuel:
he
burnableAbsorber3.3
he
ello

fuel:
he
uox3.6
he
ello

fuel:
he
uox4.0
he
ell0

Abb. 3.19 KMACS-Darstellung des Layouts des Brennelements 390GO mit radialem
Aufbau der Stabe des X2 Benchmarks

Neben den Brennelementen wurden finf radiale Reflektoren sowie ein unterer axialer
Reflektor und ein oberer axialer Reflektor modelliert. Die radialen Reflektoren unterschei-
den sich sowohl durch das Brennelement fir den aktiven Teil als auch durch unter-
schiedliche Breiten der Wasser- und Stahl-Schichten in dem Reflektorteil. Die Mal3e der
Wasser- und Stahlschichten wurden /JAN 20/ entnommen. Durch die Verwendung von
funf radialen Reflektoren wird das variierende Wasser-zu-Stahl-Verhaltnis entlang des
Umfangs des Reaktorkerns modelliert, welches durch die hexagonale Kerngeometrie
und der Vielzahl von Wasserléchern im Stahlreflektor bedingt ist.
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Abb. 3.20 zeigt den aus der KMACS-Eingabe erstellten Beladeplan fur den ersten Zyk-
lus. Anhand der Farben bzw. der Schattierungen wurde die richtige Positionierung der

Brennelemente und der radialen Reflektoren im Kern tberpruft.

@ Reflectorl @ Reflector2 @ Reflector3 Reflectord @ Reflector5
A AN

39AWU

390GO

30AV5

22AU

13AU

Abb. 3.20 KMACS-Darstellung des Beladeplans von Zyklus 1 des X2 Kerns

In Abb. 3.21 werden die Steuerstabgruppen auf das Kernlayout projiziert (gelb markierte
Positionen). Die Kennzeichnung, in diesem Beispiel mittels einer zuvor vergebenen
Nummer, identifiziert die jeweilige Steuerstabgruppe. In der KMACS-Eingabe zu den Be-
triebsparametern eines Zyklus wird die Einfahrtiefe einer Steuerstabgruppe fir jeden

Zeitschritt eines Zyklus vorgegeben.
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Abb. 3.21 KMACS-Darstellung der Steuerstabgruppen des X2 Kerns

Fur die Analyse des Nulllast-Heil3 Zustands bei Beginn des ersten Zyklus wurden homo-
genisierte Wirkungsquerschnitte fir die Brennelemente und Reflektoren mit dem Spekt-
ralcode T-NEWT ermittelt (Brennstofftemperatur: 554 K, Moderatordichte: 0,7629 g/cm?,
Borkonzentration: 1.207 ppm /BIL 20/). Zur Kondensierung der Wirkungsquerschnitte
wurde wie beim BEAVRS Benchmark (Kap. 3.2.1) das unendliche Neutronenspektrum
verwendet. AnschlieRend erfolgte die Ganzkern-Rechnung mit DYN3D bei konstanter
Brennstofftemperatur, Moderatordichte und Borkonzentration zur Bestimmung des Mul-
tiplikationsfaktors und der radialen Brennelementleistungsverteilung. Zur Verifikation der
KMACS/T-NEWT-DYN3D Ergebnisse wurde ein Referenzmodell fir den Monte-Carlo-
Code Serpent erstellt und eine entsprechende Rechnung durchgefiihrt. Die Leistungs-
verteilung von Serpent wies aufgrund der statistischen Monte-Carlo-Methode keine per-
fekte Symmetrie auf und wurde deswegen nachtraglich Giber Kernausschnitte von 60°
gemittelt. Der Multiplikationsfaktor von KMACS/T-NEWT-DYN3D betragt 0,99738. Mit
einer Reaktivitatsdifferenz von -279 pcm ist dieser Wert in guter Ubereinstimmung mit
dem Serpent Referenzergebnis von 1,00016. Wie in Abb. 3.22 gezeigt, stimmen die
Leistungsverteilungen von KMACS/T-NEWT-DYN3D und Serpent sehr gut tberein. Der
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guadratische Mittelwert der relativen Abweichungen betragt 1,5 %. Die maximale relative
Abweichung ist 3,4 % und tritt bei Brennelementen am Kernrand auf.

o B N

|'
=
Relative Abweichung [%]

I
w N

—4

Abb. 3.22 Relative Abweichung der radialen Brennelementleistungsverteilung zwi-
schen KMACS/T-NEWT-DYN3D und Serpent des X2 Kerns bei Nulllast-
Heil3 (Darstellung 60° Kernausschnitt)

Nachrechnung des ersten Betriebszyklus

Zur Nachrechnung des ersten Betriebszyklus wurde die flr den Nulllast-Heil3 Zustand
erstellte KMACS-Eingabe um Betriebsparameter fir den ersten Zyklus und um geeig-
nete thermohydraulische Verzweigungsparameter fir die Wirkungsquerschnitts-voraus-

rechnung erweitert.

Als Betriebsparameter wurde der Systemdruck 15,76 MPa sowie fur 323 Zykluszeit-
punkte die Anzahl der Volllasttage, die thermische Reaktorleistung, die Einfahrtiefe der
Steuerstabgruppe 10, die Kuhimitteleintrittstemperatur und der Kihimittelmassenstrom
vorgegeben.
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In Abb. 3.23 wird der Verlauf der thermischen Leistung fur den ersten Zyklus dargestellt.
Insbesondere am Zyklusanfang sowie kurz vor Zyklusende wurde der Reaktor Uber lan-
gere Zeitrdume bei einer geringeren Leistung als der nominellen thermischen Leistung
von 3.000 MW betrieben.

3000F n ]
2750F ]

2500F :

2250¢

2000 :

1750F ]

Thermische Leistung [MW]
L~

1500 F ]

1250¢F ]
0 50 100 150 200 250 300
Volllasttage

Abb. 3.23 Thermische Leistung beim ersten Zyklus des X2 Kerns

Zur Regelung der Kritikalitat wird im Normalbetrieb nur die Steuerstabgruppe 10 verfah-
ren. In der Benchmarkspezifikation wird die Ausfahrhdhe dieser Steuerstabgruppe in
Prozent gegeben. Diese Ausfahrhohe kann gem. /BIL 20/ in eine Ausfahrhdéhe in cm
umgerechnet werden, um somit den Abstand zwischen unterer Kernkante und der unte-
ren Spitze der Steuerstabe zu erhalten. Fir die Verwendung in KMACS wurde diese
Ausfahrh6he zudem in eine Einfahrtiefe, d. h. Abstand zwischen oberer Kernkante und
unterer Steuerstabspitze, umgerechnet. Dazu wurde nach /BIL 20/ eine aktive Kernhoéhe
von 355 cm fiir den heil3en Reaktorzustand zugrunde gelegt. Abb. 3.24 zeigt den Verlauf

der berechneten Einfahrtiefe der Steuerstabgruppe 10 fir den ersten Zyklus.
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Abb. 3.24 Einfahrtiefe der Steuerstabgruppe 10 beim ersten Zyklus des X2 Kerns

Die Benchmarkspezifikation gibt fir 323 Zykluszeitpunkte Werte fiir den gesamten Kuhl-
mittelvolumenstrom und fiir die Eintrittstemperatur des Kihlmittels vor. Fur die Nach-
rechnung mit KMACS wurde der zeitabhangige Kihlmittelvolumenstrom in einen zeitab-
hangigen Kihlmittelmassenstrom umgerechnet. Dazu wurde fir jeden Zykluszeitpunkt
eine Wasserdichte als Funktion des konstanten Systemdrucks und der variierenden
Kahlmitteleintrittstemperatur ermittelt. Abb. 3.25 zeigt dazu den Verlauf der Kihimitte-
leintrittstemperatur. Aul3erdem wurde speziell fur die thermohydraulische Modellierung
mit DYN3D, da das Reaktormodell aus Brennelementen und Reflektoren besteht, der
gesamte Kilhimittelmassenstrom skaliert. Dazu wurde dieser zunachst um 3 % reduziert,
um nur den Kuhlmittelmassenstrom durch den aktiven Kern eines WWER-1000 Reak-
tors zu erhalten. Danach erfolgte eine Multiplikation mit dem Verhaltnis aller Kernkanale,
d. h. Brennelemente und Reflektoren, zur Anzahl der Brennelemente. Abb. 3.26 zeigt

den fur die Zyklusrechnung verwendeten Verlauf des Kihimittelmassenstroms.
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Abb. 3.25 KduhImitteleintrittstemperatur beim ersten Zyklus des X2 Kerns
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Abb. 3.26 Berechneter Kuhimittelmassenstrom fiir die Simulation des ersten Zyklus
des X2 Kerns
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Fur die Vorausrechnung der homogenisierten Wirkungsquerschnitte der Brennelemente
und Reflektoren mit T-NEWT wurden die folgenden Verzweigungsparameter zur Abde-

ckung des Teillast- und Volllastbetriebs gewabhilt:
¢ Brennstofftemperatur: 554; 850; 1.005; 1.300; 1.700 K,
e Moderatordichte: 0,66; 0,68181; 0,71667; 0,74654; 0,7629; 0,79 g/cm?,
e Borkonzentration: 0; 525; 1.500 ppm,

e Abbrand: 0; 0,25; 0,75; 1,5; 2,5; 3,5; 4,5; 5,5; 6,5; 7,5; 8,5; 9,5; 10,5; 11,5; 12,5;
13,5; 14,5; 15,5; 17,5; 18,5; 20,5; 21,5; 24,5; 25,5; 28,5; 31,5; 34,5; 37,5; 40,5;
43,5; 46,5; 49,5; 52,5; 55,5; 58,5; 61,5; 64,5; 67,5 MWd/kg HM.

Wie bereits bei der Zyklusrechnung des BEAVRS-Benchmarks (vgl. Kap. 3.2.2) wurde
zur Kondensierung der Wirkungsquerschnitte das Bl-korrigierte Neutronenspektrum

verwendet.

Die Zyklusrechnung fur den ersten Zyklus wurde auf Basis der homogenisierten Wir-
kungsquerschnitte und der zuvor genannten Betriebsparameter durchgefihrt. KMACS
hat daflr alternierend DYN3D Ganzkern-Rechnungen mit Abbrandrechnungen (triviales
Abbrandmodul von KMACS) ausgefihrt. Abb. 3.27 zeigt den Verlauf der berechneten
kritischen Borkonzentration im Vergleich zum Verlauf der gemessenen kritischen Bor-
konzentration. Generell sind berechnete und gemessene kritische Borkonzentration in

sehr guter Ubereinstimmung.
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Abb. 3.27 Berechnete und gemessene kritische Borkonzentration fir den ersten Zyk-

lus des X2 Kerns

Wie in Abb. 3.27 bereits zu erkennen und in Abb. 3.28 anhand der Differenzen zwischen
der berechneten und der gemessenen kritischen Borkonzentration deutlicher gezeigt,
treten sowohl bei ca. 130 Volllasttage als auch bei ca. 185 Volllasttage gro3ere Abwei-
chungen auf. Der Grund ist vermutlich das kurzzeitige Verfahren der Steuerstéabe (vgl.
Abb. 3.24), was zu einer Reaktivitatsanderung und somit zu einer Anderung der gemes-
senen kritischen Borkonzentration fihrt. Die gewahlten Zeitschritte in der Zyklusrech-
nung sind zu lang, um das kurzzeitige reaktordynamische Verhalten bei diesen Zeitpunk-
ten vollstandig zu erfassen. Ab ca. 220 Volllasttage werden die Steuerstébe jeweils Uber
einen langeren Zeitraum deutlich verfahren. Bei Beginn und Ende eines solchen Zeit-
raums tritt ebenfalls eine gréRere Abweichung zwischen der berechneten und der ge-
messenen kritischen Borkonzentration auf; hier wird eine gute Ubereinstimmung wah-
rend des Zeitraums erreicht. Bei Zyklusende Uberschatzt KMACS/T-NEWT-DYN3D die

gemessene kritische Borkonzentration um ca. 40 ppm.
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Abb. 3.28 Differenz zwischen berechneter und gemessener kritischer Borkonzentra-

tion fur den ersten Zyklus des X2 Benchmarks

Die guten Ergebnisse fur den Nulllast-Hei3 Zustand und fir den ersten Zyklus des
X2 Benchmarks belegen, dass KMACS mit den umgesetzten Weiterentwicklungen fir
Reaktorkernberechnungen von hexagonalen Reaktoren erfolgreich eingesetzt werden

kann.

Noch ist es mit KMACS nicht mdglich, im Neutronenkinetikcode WWER Steuerelemente
zu modellieren, die in Langsrichtung aus unterschiedlichen Neutronenabsorbermateria-
lien aufgebaut sind. Diese Funktionalitat soll in zukiinftigen Arbeiten implementiert wer-
den, da dadurch eine weitere Verbesserung der Ergebnisse, insbesondere bei den Steu-

erstabwirksamkeiten, erwartet wird.
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4 AP 2: Beschreibung des Reaktorkernverhaltens mit der
Monte-Carlo Methode

In Rahmen des Arbeitspakets 2 wurde die Hybridmethode zur Simulation von Reaktor-
transienten weiterentwickelt und angewendet. Die Hybridmethode beschreibt das zeit-
abhangige neutronenphysikalische und thermohydraulische Verhalten mittels einer ge-
koppelten Neutronenkinetik-/Thermohydraulik-Rechnung (NK/TH). An ausgewéhlten
Zeitschritten wahrend der NK/TH Rechnung werden Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnun-
gen durchgefihrt, um fur einzelne Regionen innerhalb des Modells unter Bericksichti-
gung der dreidimensionalen Neutronenflussverteilung homogenisierte Wirkungsquer-
schnitte zu ermitteln, die in der fortlaufenden NK/TH Rechnung verwendet werden.
Durch die Kondensierung der Wirkungsquerschnitte mittels der dreidimensionalen Neut-
ronenflussverteilung wird der Einfluss benachbarter Brennelemente und Reflektoren be-
rucksichtigt, was bei der konventionellen VVorgehensweise zur Generierung von homo-
genisierten Wirkungsquerschnitten mit Brennelementmodellen im unendlichen Gitter

nicht der Fall ist.

Urspringlich war die Verwendung des Neutronenkinetikcodes QUABOX/CUBBOX
/LAN 78/ in der Hybridmethode vorgesehen. Aufgrund unvorhergesehener technischer
Schwierigkeiten wurde von der Verwendung von QUABOX/CUBBOX abgesehen und
stattdessen der Reaktordynamikcode DYN3D /ROH 16/ verwendet.

4.1 Erprobung der Rechenkette Serpent/DYN3D-ATHLET anhand der
SPERT lll Reaktivitatsexperimente

Die Hybridmethode basiert auf dem konventionellen Rechenverfahren fiir Reaktortran-
sienten, namlich der Generierung von homogenisierten Wirkungsquerschnitten und der
anschlieRenden zeitabhéngigen Ganzkernrechnung mit einem gekoppelten NK/TH-
Codesystem. In der Hybridmethode wird hier der Monte-Carlo-Code Serpent zur Gene-
rierung von homogenisierten Wirkungsquerschnitten verwendet; fur die Ganzkernrech-
nung kommt das gekoppelte NK/TH-Codesystem DYN3D-ATHLET zum Einsatz. Zu-
nachst wurde Uberpruft, ob die Rechenkette Serpent/DYN3D-ATHLET bei
konventioneller Verwendung fur die Simulation von Reaktortransienten geeignet ist. Zu
diesem Zweck wurden SPERT Il Reaktivitatstransienten simuliert. Diese Untersuchun-
gen fuhren Forschungsarbeiten des Vorhabens RS1536 /ZWE 18/ weiter.
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Am SPERT Il Forschungsreaktor in Idaho, USA, wurden in den 1960er Jahren 80 zer-
storungsfreie Reaktivitatsexperimente durchgefiihrt, um das reaktordynamische Verhal-
ten eines DWR-ahnlichen Reaktorkerns zu untersuchen. Der Reaktorkern war mit
60 Brennelementen beladen, wovon 48 Brennelemente ein 5x5 Brennstabgitter und
12 Brennelemente ein 4 x 4 Brennstabgitter besalRen. Die Brennstabe hatten eine aktive
Lange von 97,282 cm und enthielten UO; Brennstoff mit einer U-235 Anreicherung von
4,8 %. Der Zustand der Kritikalitat wurde mit der Positionierung von acht Steuerelemen-
ten eingestellt; die Reaktivitatszufuhr fir die Experimente wurde durch den Auswurf ei-
nes zentral angeordneten, kreuzférmigen Steuerstabs realisiert. Die Steuerelemente
und der Steuerstab bestanden aus Edelstahl mit 1,35 Gew.-% B-10 als Neutronenab-
sorber. Der Reaktorkern wurde ohne Zusatz von Bor im Moderator betrieben. Die Expe-
rimente mit zugefihrten Reaktivitaten von 0,5%$ bis 1,3$ wurden bei vier unterschiedli-
chen Reaktorbedingungen mit unterschiedlicher Anfangsleistung durchgefuihrt. Von
diesen Experimenten wurden im Rahmen dieses Arbeitspakets mehrere Reaktivitats-
transienten bei den Reaktorbedingungen cold-startup sowie hot-standby untersucht. Die

Bedingungen werden detailliert in Tab. 4.1 gegeben.

Tab. 4.1  SPERT Il Ausgangsbedingungen fur Reaktivitdtsexperimente /CAR 69/

Bezeichnung | Kuhlmittel- | System- KuhImittel- Anfangs-
eintritts- druck geschwindig- leistung
temperatur [MPa] keit [MW]
[K] [m/s]
cold-startup 294 0,1013 0,0 5,0x 10°
hot-standby 533 10,43 4,2672 1

In den folgenden Abschnitten werden die verwendeten Rechenmodelle vorgestellt, die
Eignung der homogenisierten Wirkungsquerschnitte fur DYN3D-Rechnungen dargelegt

und schlief3lich Rechenergebnisse fur die Reaktivitatstransienten vorgestellt.
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Serpent Ganzkernmodelle und DYN3D/DYN3D-ATHLET-Modelle

Um geeignete Referenzergebnisse zu erhalten wurde zunéchst auf ein vorhandenes
Serpent Referenzmodell fir den SPERT IIl Kern zuriickgegriffen /ZWE 18/. Abb. 4.1
zeigt einen vertikalen Schnitt durch dieses Modell sowie die Detaildarstellung eines

flux suppressor Elements. Ein Steuerelement besteht in Langsrichtung aus drei Teilen:

e einem oberen Absorberteil bestehend aus einem quadratischen Hohlprofil aus
Edelstahl mit 1,35 Gew.-% B-10,

e einem unteren aktiven Teil mit einem 4 x 4 Brennstabgitter und

e einem mittig angeordneten flux suppressor Element. Ein flux suppressor Element
ist aus zwolf kreuzférmig angeordneten Edelstahlplattchen mit 1,35 Gew.-% B-10

aufgebaut.

Steuerelement, I I ‘I
) W |\m|uu||||u||\ o st Ml
Absorberteil |”|| O R RO

UO2 5x5
Brennelement ‘

T

Steuerelement, ‘ H‘ inni
Brennelementteil www |H flux suppressor

>—>f
>—>|

UO2 4x4
Brennelement

Abb. 4.1  Vertikaler Schnitt durch das SPERT Il Serpent-Referenzmodell

Zusatzlich wurde ein vereinfachtes Serpent Ganzkern-Modell ohne flux suppressor
Elemente in den Steuerelementen zur besseren Vergleichbarkeit mit dem statischen

DYN3D Modell erstellt.

Das statische und das dynamische DYN3D-Modell beschreiben den SPERT Il Kern mit
einem Rechengitter, dessen radiale Diskretisierung einem Rechenknoten pro
Brennelement (7,62 cm x 7,62 cm) entspricht. In axialer Richtung ist der aktive Kern in
40 Schichten (Schichtdicke: 2,43205cm) diskretisiert, um die Bewegung des

kreuzférmigen Steuerstabs prazise nachzubilden. Ein erster Versuch mit nur
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10 Schichten resultierte in einem girlandenartigen Verlauf des Reaktivitatsanstiegs, also
in einer zeitweisen Unterschatzung der Reaktivitatszufuhr, und erwies sich damit als
ungeeignet was eine hohere Auflésung erforderlich machte. Der aktive Kern wird von
zwei Schichten radialer Reflektoren (7,62 cmx 7,62 cm) und von jeweils einem axialen
Reflektor an der Kernunterseite sowie -oberseite (H6he: 9,7282 cm) umgeben. Aufgrund
der komplexen geometrischen Form der flux suppressor Elemente wurden diese im
DYN3D-Modell nicht modelliert. Dadurch ergeben sich fur dieses Modell Unterschiede
bei der kritischen Einfahrhdhe der Steuerelemente, welche jedoch mit dem Wert des
vereinfachten Serpent Modell verglichen werden kann (vgl. Tab. 4.2). Das dynamisiche
DYN3D-Modell verwendet fir die Zeitintegration der Neutronenkinetik einen maximalen

Zeitschritt von 0,1 ms.

Das assoziierte ATHLET-Modell zur Simulation der Thermohydraulik im SPERT llI-Kern
besitzt die gleiche radiale und axiale Diskretisierung wie das DYN3D-Modell. Jedes
Brennelement wird mit einem thermohydraulischen Kanal abgebildet. Die Reflektoren
werden jedoch in einem Bypass-Kanal zusammengefasst. Zudem wurde das ATHLET-
Modell um Warmekapazitatswerte von UO; aus /IAEA 06/ fir einen Temperaturbereich
von 298,15 K — 3120 K erweitert, da die in ATHLET implementierten Korrelationen zur
automatisierten Berechnung der Warmekapazitat von UO; nur in einem Temperatur-
bereich von 533,15 K—-3023, 15K giltig sind /AUS 16/. Wie beim dynamischen
DYN3D-Modell verwendet auch das ATHLET-Modell einen maximalen Zeitschritt von

0,1 ms fur die Zeitintegration der Thermohydraulik.

Erstellung von Wirkungsquerschnittsbibliotheken mit Serpent

Von dem vereinfachten Serpent-Ganzkernmodell wurden Brennelementmodelle in
unendlichem Gitter sowie Reflektormodelle zur Berechnung homogenisierter Zwei-
Gruppen-Wirkungsquerschnitte  abgeleitet. Als Beispiel zeigt Abb. 4.2 das
Serpent Modell des UO; 5x5 Brennelements und das Serpent-Modell des UO;
4 x 4 Brennelements. Letzteres bildet den unteren Teil eines Steuerelements. Zudem ist
in weill der Fuhrungskasten aus Zircaloy-2 dargestellt, in dem das Steuerelement

verfahrt.
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Abb. 4.2  Serpent Brennelementmodelle: links: UO2 5 x5, rechts: UO2 4 x 4 (unterer

Teil eines Steuerelements)

Fur die cold-startup Bedingungen und fir die hot-standby Bedingungen wurde jeweils
eine Wirkungsquerschnittshibliothek mit den folgenden Bereichen fur Brennstoff-

temperatur und Moderatordichte erstellt:
e cold-startup:
e Brennstofftemperatur: 294 K — 1300 K,
e Moderatordichte: 0,99803 g/cm?® — 0,95863 g/cm?,
¢ hot-standby:
e Brennstofftemperatur: 500 K — 1500 K,

e Moderatortemperatur: 0,791 g/cm? — 0,683 g/cm?®.

Eignungsprufung der Wirkungsquerschnitte fir DYN3D Rechnungen

Die Eignung der homogenisierten Wirkungsquerschnittsbibliotheken fur die Anwendung
in DYN3D wurde mittels Kritikalitatsrechnungen mit DYN3D unter cold-startup
Bedingungen udberprift. In Tab. 4.2 werden die kritische Einfahrhohe der acht
Steuerelemente sowie die Uberschussreaktivititen der acht Steuerelemente und des
kreuzférmigen Steuerstabs mit experimentellen Werten und mit Ergebnissen der
Serpent Ganzkern-Rechnungen verglichen. Die Uberschussreaktivitaten in der Einheit

Dollar [$] wurden mittels der Anteile verzdgerter Neutronen der jeweiligen Serpent-
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Modelle bzw. beim DYN3D Modell mit dem Anteil verzégerter Neutronen des
vereinfachten Serpent-Modells ermittelt (Serpent-Referenzmodell: 743 pcm, verein-

fachtes Serpent Modell: 747 pcm).

Tab. 4.2  Vergleich von Serpent und DYN3D Ergebnissen mit experimentellen Daten

fur cold-startup Bedingungen

Experiment Serpent - Serpent - DYN3D
Referenzmodell | vereinfachtes
Modell

Kritische Einfahrhdhe 37,084 38,248 29,046 28,879
[cm]
Uberschussreaktivitat 14 14,12 14,03 13,58
8 Steuerelemente [$]
Uberschussreaktivitat 4.8 4,67 4,59 4,65
Steuerstab [$]

Bei der kritischen Einfahrhéhe der Steuerelemente gemessen von der unteren Kante
des aktiven Kerns wird zwischen dem Serpent Referenzmodell und dem Messwert eine
zufriedenstellende Ubereinstimmung festgestellt. Bei der Uberschussreaktivitét der acht
Steuerelemente sowie des Steuerstabs liegt eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen
dem Serpent Referenzmodell und den experimentellen Werten vor. Das vereinfachte
Serpent-Modell und das DYN3D-Modell haben aufgrund der Vernachlassigung der flux
suppressor Elemente eine deutlich geringere kritische Einfahrhéhe der Steuerelement-
gruppe, jedoch weisen beide Modelle untereinander eine sehr gute Ubereinstimmung
auf. Dies gilt ebenfalls fiir die Uberschussreaktivitaten. Dies zeigt, dass die generierten
Wirkungsquerschnittsbibliotheken zur Verwendung im DYN3D Modell des SPERT llI-

Kerns geeignet sind.
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Simulation von SPERT Il Reaktivitatstransienten

Fur die cold-startup Bedingungen wurden die Reaktivitatstransienten Test 43, Test 48,
Test 49 und fir die hot-standby Bedingungen wurden die Reaktivitatstransienten
Test 81, Test 82 simuliert. FUr ausgewahlte Transienten werden nachfolgend Verlaufe
der Leistung und der Reaktivitat gezeigt. Ergebnisse aller untersuchten Reaktivitats-
transienten werden vergleichend zu experimentellen Werten in den Tabellen Tab. 4.3

und Tab. 4.4 dargelegt.

Die Beschreibungen der SPERT lll Experimente enthalten keine Angaben zu den
anfanglichen Einfahrhéhen der Steuerelementgruppe und des Steuerstabs vor jeder
Transiente. Fur die Simulationen wurden die Einfahrhdhen dber statische
Reaktivitatsdifferenzen mit DYN3D-Kritikalitatsrechnungen ermittelt, sodass jede
Transiente vom kritischen Zustand startet und der Auswurf des Steuerstabs die
gewiinschte positive Reaktivitatszufuhr verursacht. Auf Basis der jeweiligen Einfahrhéhe
des Steuerstabs wurde dessen Verfahrweg mit einer Beschleunigung von 50,8 m/s?
ermittelt und als Weg-Zeit-Tabelle in das ATHLET-Modell eingegeben. Durch die
Kopplungsschnittstelle zwischen DYN3D und ATHLET wird die zeitabhangige Einfahr-
h6éhe an DYN3D weitergegeben.

Abb. 4.3 zeigt den mit DYN3D-ATHLET ermittelten Verlauf der Leistung fur das prompt
Uberkritische Experiment Test 43. Zu einem Zeitpunkt von 0,219 s wird eine maximale
Leistung von 286 MW erreicht. Dies ist in sehr guter Ubereinstimmung mit der
experimentell ermittelten Leistung von 280 + 42 MW bei 0,23 + 0,006 s.
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Abb. 4.3 SPERT Ill Test 43: Leistung ermittelt mit DYN3D-ATHLET

Abb. 4.4 zeigt fur Test 43 die von DYN3D-ATHLET berechneten Verlaufe der gesamten
Reaktivitat und individueller Reaktivitatsbeitrage. Der Auswurf des Steuerstabs verur-
sacht eine Reaktivitatszufuhr von 1,2 $. Dieser Wert ist in sehr guter Ubereinstimmung
mit dem experimentellen Wert von 1,21 + 0,05 $. Nachdem die gesamte Reaktivitat zu-
nachst fir ein kurzes Zeitintervall auf einem konstanten Niveau verbleibt, wird sie durch
die zunehmende Neutronenabsorption im Brennstoff durch die ansteigende Brennstoff-
temperatur (Dopplereffekt) verringert. Reaktivitatsriickwirkungen durch Anderungen der

Moderatordichte oder -temperatur sind zu vernachlassigen.
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Abb. 4.4  SPERT Ill Test 43: Reaktivitatsbeitrage ermittelt mit DYN3D-ATHLET

Fur die prompt kritische Reaktivitéatstransiente Test 49 ermittelt DYN3D-ATHLET, wie in
Abb. 4.5 dargestellt, eine maximale Leistung von 12,3 MW. Dieser Wert ist in sehr guter
Ubereinstimmung mit der gemessenen maximalen Leistung von 11 + 2 MW. Die berech-
nete maximale Leistung tritt bei 0,854 s auf und liegt damit vor dem Zeitpunkt des Expe-
riments mit 0,97 + 0,04 s. Die ermittelte Reaktivitatszufuhr ist mit 1,005 $ in sehr guter

Ubereinstimmung mit dem experimentellen Wert von 1,00 + 0,04 $.

e

12 & 12,3 MW bei 0,854 s

Leistung [MW]
N (o2} oo _(5

e

0
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Abb. 4.5 SPERT lll Test 49: Leistung ermittelt mit DYN3D-ATHLET
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Das unter hot-standby Bedingungen durchgefiihrte Experiment Test 82 war eine prompt
Uberkritische Reaktivitatstransiente mit einer Reaktivitatszufuhr von 1,29 + 0,04 $ und
einer gemessenen maximalen Leistung von 880 + 90 MW bei 0,118 + 0,002 s. Wie in
Abb. 4.6 dargestellt, erreicht die berechnete Leistung einen maximalen Wert von
877 MW. Dieser Wert liegt in sehr guter Ubereinstimmung mit dem experimentellen

Wert. Mit einem Zeitpunkt von 0,1246 s tritt die berechnete maximale Leistung spater als
im Experiment auf.

~[877 MW bei 0,1246 s |

800
=600
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2400
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Abb. 4.6  SPERT Ill Test 82: Leistung ermittelt mit DYN3D-ATHLET

Abb. 4.7 zeigt fur Test 82 die berechneten Verlaufe der gesamten Reaktivitat und der
verschiedenen Reaktivitatsbeitrage. Die Reaktivitdtszufuhr erreicht einen maximalen
Wert von 1,276 $ und ist damit in sehr guter Ubereinstimmung mit der Reaktivitatszufuhr
im Experiment. Im Gegensatz zu den cold-startup Experimenten tritt bei den hot-standby
Experimenten die Reaktivitatsriickwirkung durch den Dopplereffekt des Brennstoffs be-
reits wahrend des Steuerstabauswurfs auf. Nach Erreichen der maximalen Leistung flihrt
auch die Abnahme der Moderatordichte zu einer deutlichen Reaktivitatsriickwirkung.

Eine Reaktivitatsriickwirkung durch eine Anderung der Moderatortemperatur ist hier zu
vernachlassigen.
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Abb. 4.7 SPERT Ill Test 82: Reaktivitatsbeitrage ermittelt mit DYN3D-ATHLET

In den Tabellen Tab. 4.3 und Tab. 4.4 werden die Ergebnisse der simulierten cold-
startup Transienten und der hot-standby Transienten mit experimentellen Werten aus
/OLS 13/ verglichen. Neben der Reaktivitatszufuhr, der maximalen Leistung und des
Zeitpunkts der maximalen Leistung werden auch Werte zur Energiefreisetzung und der
gesamten Reaktivitditskompensation zum Zeitpunkt der maximalen Leistung aufgefthrt.
FUr die untersuchten Transienten wird bei der Reaktivitatszufuhr, der maximalen
Leistung, der Energiefreisetzung und der Reaktivitdtskompensation eine sehr gute
Ubereinstimmung zwischen den DYN3D-ATHLET Ergebnissen und den experimentellen
Werten erzielt. Der Zeitpunkt der maximalen Leistung liegt bei allen Reaktivitéts-
transienten innerhalb von drei Standardabweichungen des experimentell bestimmten
Zeitpunkts. Somit ist gezeigt, dass DYN3D-ATHLET mit homogenisierten Zweigruppen-
Wirkungsquerschnitten von Serpent fur die Simulation von Reaktivitatstransienten, auch

insbesondere bei kleinen Reaktorkernen, geeignet ist.
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Tab. 4.3 DYN3D-ATHLET Ergebnisse und experimentelle Werte /OLS 13/ von

SPERT Il Reaktivitatstransienten unter cold-startup Bedingungen

Test 43 Test 48 Test 49

Experiment | Rech- | Experiment | Rech- | Experiment | Rech-
nung nung nung

Reaktivitatszu- | 1,21 +0,05 | 1,20 | 1,09+0,04 | 1,091 | 1,00+ 0,04 | 1,005
fuhr [$]

Max. Leis- 280 £ 42 286 639 68,8 11+£2 12,3
tung [MW]

Zeitpunkt max. | 0,23 £ 0,006 | 0,219 | 0,37+0,01 | 0,35 | 0,97+0,04 | 0,854
Leistung [s]

Energiefreiset- 6,0£1,0 6,1 28+£0,5 3,1 21+04 2,27
zung [MJ]

Reaktivitats- 0,22+0,02 | 0,212 | 0,11+0,01 | 0,211 | 0,08 +0,01 | 0,081
kompensa-
tion [$]

Tab. 4.4 DYN3D-ATHLET Ergebnisse und experimentelle Werte /OLS 13/ von
SPERT Il Reaktivitatstransienten unter hot-standby Bedingungen

Test 81 Test 82
Experiment Rechnung Experiment Rechnung
Reaktivitatszu- 1,17 + 0,04 1,157 1,29 + 0,04 1,276
fuhr [$]
Max. Leis- 330 £ 30 330 880 =90 877
tung [MW]

Zeitpunkt max. 0,135 £ 0,003 0,1404 0,118 + 0,002 0,1246
Leistung [s]

Energiefreiset- 781 8,2 15+ 2 12,9
zung [MJ]
Reaktivitatskom- 0,18 0,162 0,3 0,27

pen-sation [$]

4.2 Erprobung von Wirkungsquerschnitten aus Monte-Carlo-Ganzkern-
Rechnungen in nodalen Diffusionsrechungen

Die Hybridmethode sieht die Ermittlung von homogenisierten Wirkungsquerschnitten in
samtlichen Teilbereichen, sogenannten universes, eines Monte-Carlo-Ganzkernmodells
und deren Einsatz in nodalen Diffusionsrechnungen vor. Die Teilbereiche des Monte-

Carlo-Ganzkernmodells entsprechen dabei den rédumlichen Rechenmaschen des
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nodalen Diffusionsmodells, nachfolgend Knoten genannt. Dazu wurde zunachst mittels
statischer Kritikalitatsrechnungen der Einsatz von homogenisierten Wirkungsquerschnit-
ten aus einer Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnung in nodalen Diffusionsrechnungen er-
probt. Fur diese Untersuchung wurde als Modell der TMI-1 Minikern aus Phase Il des
LWR-UAM Benchmarks /HOU 14/ gewahlt. Abb. 4.8 zeigt einen radialen Schnitt durch
das dreidimensionale Serpent Ganzkern-Modell. Der Kern besteht aus neun identischen
Brennelementen mit jeweils 204 UO: Brennstdben (4,12 % Anreicherung U-235),
4 UO,+Gd203 Brennstédben (4,12 % U-235 Anreicherung, 2% Gd), 16 Fuhrungsrohren
und einem zentralen Instrumentierungsrohr. Der Kern wird von einem radialen Reflektor
aus einer Stahl-Kernumfassung und dem Moderator und Reflektor Wasser umgeben.
Axiale Reflektoren sind nicht vorhanden. Der Kern hat eine aktive Lange von ca. 365 cm

und ist in 16 axiale Abschnitte unterteilt.

Reflektor
Wasser

Kernumfassung

Brennelement
uo,
Flhrungsrohr
UO,+Gd,04

Abb. 4.8 Radialer Schnitt des Serpent Modells des TMI-1 Minikerns aus dem
LWR-UAM Benchmark /HOU 14/

Im DYN3D Diffusionsmodell wurde jedes Brennelement und jedes Reflektorelement in-
dividuell modelliert. Zudem wurden auch alle 16 Knoten von jedem Brennelement und
jedem Reflektorelement individuell modelliert, sodass jedem Knoten ein eigener Satz
von Wirkungsquerschnitten tber die Bibliothek zugewiesen werden konnte.

Mit einer Serpent Ganzkern-Rechnung, welche zudem auch als Referenzrechnung fur

den Multiplikationsfaktor und die Leistungsverteilung dient, wurde fir eine
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Brennstofftemperatur von 560 K, einer Moderatordichte von 0,75206 g/cm® und einer
Borkonzentration von 1.000 ppm homogenisierte Zweigruppen-Wirkungsquerschnitte in
den einzelnen Regionen dieses Modells generiert. Neben den von Serpent standardma-
Big-berechneten Diffusionskonstanten wurden zuséatzlich Transport-korrigierte Diffusi-
onskonstanten ermittelt. Die Verwendung von Transport-korrigierten Diffusionskonstan-
ten kann inshesondere bei kleinen Reaktorkernen mit einer hohen Neutronenleckage zu
besseren Ergebnissen fihren /RAI 17/. Assembly Discontinuity Factors (ADFs) konnten
mit dem Serpent Ganzkern-Modell fiir die einzelnen Regionen nicht ermittelt werden, da
die in Serpent implementierte Methode nur fir zweidimensionale Geometrien anwendbar
ist. Aus diesem Grund wurde auf ADFs von zweidimensionalen Brennelement- und Re-

flektormodellen im unendlichen Gitter zuriickgegriffen.

Die homogenisierten Wirkungsquerschnitte fur die einzelnen Regionen wurden in
entsprechende DYN3D Wirkungs-querschnittsdateien fur die einzelnen Knoten des
DYN3D-Modells Ubersetzt. DYN3D Kritikalitatsrechnungen ohne und mit Verwendung
von ADFs sowie mit den standardméRigen und den Transport-korrigierten
Diffusionskonstanten wurden durchgefihrt. Tab. 4.5 zeigt die Reaktivitatsdifferenz
Ap=(1/Ksepent — 1/Kpynzp) sowie den quadratischen Mittelwert der relativen
Abweichungen (RMS) der Leistungsverteilung zwischen DYN3D und Serpent. Ohne
Verwendung von ADFs und mit der standardméafiig ermittelten Diffusionskonstante kann
eine zufriedenstellende Reaktivitatsdifferenz erreicht werden. Der RMS Wert weist
jedoch auf grol3ere Abweichungen bei der Leistungsverteilung hin. Die Verwendung von
ADFs fuhrt zwar zu einer grol3eren Reaktivitatsdifferenz aber zu einer deutlich besseren
Ubereinstimmung bei der Leistungsverteilung. Durch die zusétzliche Verwendung von
Transport-korrigierten Diffusionskonstanten kann sowohl bei der Reaktivitéatsdifferenz

als auch bei der Leistungsverteilung eine sehr gute Ubereinstimmung erreicht werden.

Diese Ergebnisse zeigen, dass homogenisierte Wirkungsquerschnitte, welche in Regio-
nen eines Serpent Ganzkern-Modells ermittelt wurden, in nodalen Diffusionsrechnungen
eingesetzt werden kénnen. Durch die Verwendung von ADFs ist eine sehr gute Uberein-
stimmung bei der Leistungsverteilung zu erreichen; die Verwendung von Transport-kor-

rigierten Diffusionskonstanten fiihrt zudem zu einer geringen Reaktivitatsdifferenz.
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Tab. 4.5

DYN3D Ergebnisse zum TMI-1 Minikern basierend auf Wirkungsquer-

schnitten ermittelt mit dem Serpent Ganzkern-Modell

ADFs | Verwendung Keff Reaktivitats- RMS
Transport- differenz (Rel.
korrigierte [pcm] Abweichung

Diff.-konstante Leistungs-
verteilung)
[%]
Serpent 1,08094
Referenz
DYN3D 1,07872 -191 2,77
DYN3D ja 1,07589 -435 0,44
DYN3D ja ja 1,08114 17 0,17
4.3 Weiterentwicklung der Hybridmethode zur Beschreibung von Reak-

Fur die Hybridmethode wurde das Kopplungsschema fir die zeitabhéngige Simulation
gekoppelten NK/TH-Codesysteme DYN3D-ATHLET
/ROH 16/ und QUABOX/CUBBOX-ATHLET /LAN 97/ als Grundlage genommen. Dieses

Schema wurde, wie in Abb. 4.9 gezeigt, um die Ausfiihrung von Monte-Carlo-Ganzkern-

von Reaktortransienten der

tortransienten mit der Monte-Carlo-Methode

Rechnungen bei der Durchfiihrung von Zeitschritten erweitert.
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Abb. 4.9 Kopplungsschema zwischen der Neutronenkinetik, der Thermohydraulik

und der Monte-Carlo-Ganzkernrechnung

Beim Zeitschritt tywird die dreidimensionale Leistungsverteilung vom Neutronenkinetik-
code an den Thermohydraulikcode tUbergeben. Der Thermohydraulikcode vollzieht die
Zeitschrittintegration um At; nach ti+1. Mit den resultierenden dreidimensionalen Vertei-
lungen von Brennstofftemperatur (Ts), Moderatordichte (pm), Moderatortempera-
tur (Tmod) und Borkonzentration (Cegor) bei ti+1 wird eine Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnung
durchgefuhrt, um fir die verschiedenen Regionen des Monte-Carlo-Ganzkern-Modells,
welche den Knoten des nodalen Diffusionsmodell entsprechen, homogenisierte Wir-
kungsquerschnitte zu ermitteln. Diese Wirkungsquerschnitte konnen anschlieend vom

Neutronenkinetikcode zur Integration des Zeitschritts nach ti.1 verwendet werden.

Da homogenisierte Wirkungsquerschnitte fir eine Region des Monte-Carlo-Ganzkern-
Modells nur fur die Brennstofftemperatur, Moderatordichte und Borkonzentration in die-
ser Region ermittelt worden sind, wirde eine neu erstellte Wirkungsquerschnitts-biblio-
thek fur den Neutronenkinetikcode keine Wirkungsquerschnitte parametrisiert tiber meh-
rere Brennstofftemperaturen, Moderatordichten und Borkonzentrationen enthalten. Der
Neutronenkinetikcode kann somit keine Interpolation der Wirkungsquerschnitte zu ver-
anderten thermohydraulischen Bedingungen bei einem néachsten Zeitpunkt vornehmen.
Somit misste prinzipiell bei jedem Zeitschritt eine Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnung
durchgefiihrt werden, um die Wirkungsquerschnitte entsprechend der veréanderten ther-

mohydraulischen Bedingungen neu zu ermitteln.
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Um nicht bei jedem Zeitschritt eine rechenaufwandige Monte-Carlo-Rechnung durchfih-
ren zu missen, werden parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken durch eine li-
neare Extrapolation der Wirkungsquerschnitte aus der Ganzkernrechnung erstellt. In
Abb. 4.10 wird das Verfahren am Beispiel eines Wirkungsquerschnitts (WQ) in Abhan-
gigkeit der Brennstofftemperatur Tg dargestellt. Die Grundlage bilden Wirkungsquer-
schnitte, die zuvor konventionell mit Modellen im unendlichen Gitter fir mehrere Brenn-
stofftemperaturen berechnet worden sind. Von diesen Daten werden Gradienten
dwWQ/dTs bestimmt. Zu einer Brennstofftemperatur Tg aus der gekoppelten Neutronen-
kinetik/ Thermohydraulik-Rechnung (NK/TH) wird dann der entsprechende Gradient ge-
wahlt und mittels diesem der Wirkungsquerschnitt fir eine kleinere und eine groRRere
Brennstofftemperatur extrapoliert. Mit diesem Verfahren wird dem Neutronenkinetikcode
eine parametrisierte Wirkungsquerschnittshibliothek zur Verfligung gestellt, die solange
gultig ist, wie die Brennstofftemperatur in dem fur die Extrapolation gewahlten Tempera-

turbereich liegt.

waQ
A WQ aus der Monte-Carlo Ganzkern-
Rechnung bei T, aus der NK/TH Rechnung

\ : ™ extrapolierter WQ

N
: ~——— WQs aus der Spektral-
AT rechnung im
dWQ/dTs  ynendlichen Gitter

» T

B

Abb. 4.10 Extrapolationsschema fur Wirkungsquerschnitte aus der Monte-Carlo-

Ganzkern-Rechnung

Ferner missen fur die Simulation einer Reaktortransiente mit einer Steuerstabbewegung
dem Neutronenkinetikcode Wirkungsquerschnitte fur das unkontrollierte Brennelement
sowie fur das kontrollierte Brennelement zur Verfigung gestellt werden, damit der Neut-
ronenkinetikcode die Wirkungsquerschnitte entsprechend der Einfahrtiefe des Steuer-
stabs gewichten und die Steuerstabbewegung modellieren kann. Aus der Monte-Carlo-
Ganzkern-Rechnung resultiert fir einen Knoten jedoch nur ein Datensatz von Wirkungs-
guerschnitten, welcher die aktuelle Einfahrtiefe des Steuerstabs im Knoten reprasentiert.

Um dennoch dem Neutronenkinetikcode unkontrollierte und kontrollierte
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Wirkungsquerschnitte zur Verfigung zu stellen, werden zu Beginn der Simulation zwei

Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnungen durchgefuhrt.

Unter der Annahme, dass der Steuerstab bei Beginn der Transiente vollstandig in den
Kern eingefahren ist, modelliert das erste Monte-Carlo-Ganzkern-Modell den vollstéandig
eingefahrenen Steuerstab. Beim zweiten Monte-Carlo-Ganzkern-Modell ist der Steuer-
stab um die H6he des untersten Knoten ausgefahren. Auf diese Weise stehen zunéchst
unkontrollierte und kontrollierte Wirkungsquerschnitte zur Modellierung der Steuerstab-
bewegung im untersten Knoten des Neutronenkinetikmodells zur Verfiigung. Sobald die
Steuerstabspitze in den zweit-untersten Knoten eintritt, werden aus dem ersten Monte-
Carlo-Ganzkern-Modell, bei dem die Steuerstabbewegung mitgefihrt wird, die Wir-
kungsquerschnitte des dariberliegenden kontrollierten Knoten und des darunterliegen-
den unkontrollierten Knoten verwendet. An dieser Stelle erfolgt die Annahme, dass
Brennelemente eines Druckwasserreaktors in axialer Richtung in ihrer geometrischen
und materiellen Beschaffenheit homogen aufgebaut sind. Von dem zweiten Monte-
Carlo-Ganzkern-Modell wird zu diesem Zeitpunkt kein Gebrauch mehr gemacht. Die An-
wendbarkeit dieses Verfahrens zur Modellierung der Steuerstabbewegung im Neutro-
nenkinetikmodell konnte mittels statischer Diffusionsrechnungen und Monte-Carlo-

Rechnungen verifiziert werden.

Fur die Hybridmethode wurde das gekoppelte NK/TH-Codesystem DYN3D-ATHLET
und der Monte-Carlo-Code Serpent verwendet. Fir den Datenaustausch zwischen
DYN3D-ATHLET und Serpent wurde der GRS-Kernsimulator KMACS eingesetzt, der
neben einer Ergebnisdatenbank auch Pre- und Post-Prozessierungs-Funktionen fir
DYN3D und ATHLET bereitstellt. Neue Funktionen wurden zur Pre- und Post-Prozes-

sierung der Serpent Ganzkern-Rechnungen implementiert:

e i) das Zuweisen der thermohydraulischen Ergebnisgré3en auf das Ganzkern-Mo-
dell Uber die Serpent Multiphysik Schnittstelle sowie das Setzen der aktuellen
Einfahrtiefen der Steuerstabe,

e i) die Durchfiihrung der Ganzkern-Rechnung,

e iii) das Auslesen der Wirkungsquerschnitte fur jede Region des Ganzkern-Mo-

dells.

Fir die anschliel3ende Extrapolation der Wirkungsquerschnitte wurde ein separates Mo-
dul in der Programmiersprache Python implementiert. Ferner wird DYN3D-ATHLET als
dynamische Bibliothek Uber den in Python implementierten ATHLET-Controller
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aufgerufen. Dadurch kénnen Ruckruffunktionen in dem ATHLET-Controller wahrend der
DYN3D-ATHLET Rechnung, z. B. vor jeder Zeitschrittintegration, aufgerufen werden.
Uber eine solche fiir den Zweck der Hybridmethode angepasste Riickruffunktion wird
dann die Serpent Ganzkern-Rechnung, die Extrapolation der Wirkungsquerschnitte und
die Erstellung der neuen DYN3D Wirkungsquerschnittsbibliotheken veranlasst. Durch
das Setzen eines ATHLET GCSM-Signals wird DYN3D angewiesen, die neuen Wir-
kungsquerschnittsbibliotheken einzulesen. Damit nicht in jedem Zeitschritt der Simula-
tion neue Wirkungsquerschnittsbibliotheken mittels einer Monte-Carlo-Ganzkern-Rech-
nung erstellt werden, wird als Kriterium zundchst ein zu wahlendes Zeitintervall
verwendet. Erst wenn dieses erneut Uberschritten wird, erfolgt eine Aktualisierung der
Bibliotheken ansonsten interpoliert DYN3D die Wirkungsquerschnitte entsprechend der

thermohydraulischen Bedingungen aus den bestehenden Bibliotheken.

4.4 Anwendung der Hybridmethode zur Simulation von Reaktortransien-
ten

Die Hybridmethode wurde zur Simulation einer Steuerstabverfahrtransiente im TMI-1
Minikern (vgl. Kap. 4.2) angewendet. Als Ausgangssituation der Transiente sind im zent-
ralen Brennelement des Kerns 16 Steuerstabe aus AgInCd vollstandig eingefahren, und
der Kern befindet sich im Nulllast-Heil3 Zustand. Mit Beginn der Transiente werden die
Steuerstabe innerhalb von 5 s um 54 cm aus dem Kern herausgefahren und verbleiben
fur die restliche Problemzeit auf dieser Einfahrtiefe. Das Zeitintervall fur die Durchfih-
rung einer Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnung und der Aktualisierung der DYN3D Wir-
kungsquerschnittsbibliotheken wurde zu 0,5 s gewéhlt. Zur Ermittlung der kritischen Bor-
konzentration und des Gleichgewichtszustands zwischen der Neutronenkinetik und der
Thermohydraulik startet die Simulation zun&chst mit konventionell erzeugten Wirkungs-

guerschnitten.

Nach Erreichen des Gleichgewichts und der kritischen Borkonzentration erfolgt die erste
Serpent Ganzkern-Rechnung. Aus den Erfahrungen bei der Erprobung von Wirkungs-
guerschnitten aus einem Monte-Carlo-Ganzkern-Modell (vgl. Kap. 4.2) werden die
Transport-korrigierten Diffusionskonstanten verwendet und auf ADFs der konventionel-

len Wirkungsquerschnittsvorausrechnung zuriickgegriffen.

Da der Wechsel von den konventionell erzeugten Wirkungsquerschnitten zu den

Wirkungsquerschnitten aus dem Ganzkern-Modell wahrend der Transientenrechnung zu
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einer negativen Reaktivitatszufuhr fuhrt, wird auf Basis der Wirkungsquerschnitte aus
dem Ganzkern-Modell eine KritikalitAitssuche mit DYN3D eingeschoben. Der resul-
tierende Multiplikationsfaktor wird dann zur Abschwachung der negativen Reaktivitéts-
zufuhr in der weiteren Simulation der Transiente zur Skalierung der Spaltwirkungs-
querschnitte verwendet. Abb. 4.11 zeigt den zeitlichen Verlauf der Reaktivitat fir die
Steuerstabverfahrtransiente. Nach 1,5s erfolgt der Wechsel von den konventionell
erzeugten Wirkungsquerschnitten zu den Wirkungsquerschnitten aus dem Ganzkern-
Modell. Trotz Skalierung des Spaltwirkungsquerschnitts wird eine negative Reaktivitats-
zufuhr beobachtet. Mit Auszug des Steuerstabs steigt die Reaktivitdt zunéchst an. Mit
eintretenden Ruckwirkungseffekten nimmt die Reaktivitdt ab ca. 7 s wieder ab. Die
Aktualisierung der Wirkungsquerschnittsbibliotheken fiihrt zu geringen Springen im

Reaktivitatsverlauf.
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Abb. 4.11 Mit der Hybridmethode errechneter Verlauf der Reaktivitat der Steuerstab-

verfahrtransiente im TMI-1 Minikernmodell

Der zeitliche Verlauf der Leistung wird in Abb. 4.12 gezeigt. Die negative Reaktivitéatszu-
fuhr bei 1,5 s verhindert zunachst einen deutlichen Anstieg der Leistung. Mit anwach-
sender positiver Reaktivitat steigt ab ca. 7 s auch die Leistung an. Wie im Verlauf der

Reaktivitat sind auch beim Verlauf der Leistung geringe Spriinge zu erkennen.
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Abb. 4.12 Verlauf der Leistung der Steuerstabverfahrtransiente bei Anwendung der
Hybridmethode

In zuknftigen Forschungs- und Entwicklungsarbeiten kann diese Hybridmethode weiter
verbessert werden. Insbesondere soll eine Losung zur Vermeidung des Reaktivitats-
sprungs beim Wechsel von den konventionellen Wirkungsquerschnitten zu den Wir-
kungsquerschnitten aus dem Ganzkern-Modell gefunden werden. Die geringen Spriinge
in der Reaktivitat sowie in der Leistung im weiteren Verlauf der Transiente sind nach
derzeitigem Kenntnisstand eventuell auf eine zu geringe Anzahl von verwendeten Neut-

ronenschicksalen bei der Ganzkern-Rechnung zuriickzufiihren.
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5 AP 3: Weiterentwicklung, Validierung und Anwendung von
Methoden zur Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Im Rahmen des Arbeitspakets 3 werden systematische Unsicherheitsanalysen bezlg-
lich nuklearer Daten, insbesondere fiir schnelle Reaktorsysteme, sowie die Weiterent-

wicklung von Methoden zur Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse beschrieben.

5.1 Beteiligung am UAM-SFR-Benchmark

Auf der Basis der im Vorhaben RS1536 erstellten Plattform fir Unsicherheitsanalysen
fur schnelle Reaktorsysteme und der entsprechenden Spezifikation werden Unsicher-
heitsanalysen fir die nukleare Berechnungssequenz im Rahmen der Beteiligung an ei-
nem internationalen OECD-NEA-Benchmark durchgefiihrt. Dies wurde mit dem techni-

schen Komitee des UAM-SFR-Benchmarks abgestimmit.

Die von der GRS vorgeschlagenen Erweiterungen wurden inzwischen in die Gesamt-
spezifikation aufgenommen /BUI 19/. Dabei sollen die Ergebnisse von Berechnungen
der Benchmark-Teilnehmer einschlieRlich der eigenen Ergebnisse mit unterschiedlichen
Berechnungsmethoden fiir Nominalwerte, Unsicherheiten und Sensitivitaten fir Stabzel-
len, Brennelemente, Superzellen (Anordnungen aus Absorberelementen und Brennele-

menten) und Ganzkernanordnungen verglichen und bewertet werden.

Den Anordnungen zugrunde liegen die Abmessungen und Nukliddichten fur einen mit-
telgrol3en Reaktorkern (thermische Leistung: 1.000 MW) mit metallischem Brennstoff,
bezeichnet als MET1000, und fur einen grofRen Reaktorkern (thermische Leistung:
3.600 MW) mit oxidischem Brennstoff, bezeichnet als MOX3600. Horizontale Schnitte
durch die Anordnungen fur die Stabzellen, Brennelemente und Superzellen sind in
Abb. 5.1, Abb. 5.2 und Abb. 5.3 skizziert.
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Zunéachst wurden Eingabedatensatze fir den Monte-Carlo-Code MCNP6 /PEL 13/ er-
stellt. Damit wurden mit nuklearen Daten in kontinuierlicher Energiedarstellung auf der
Basis der Datenbibliothek ENDF/B-VII.1 /CHA 11/ Referenzlésungen erzeugt. Entspre-
chende Eingabedatensétze wurden zur Durchfuhrung von deterministischen Transport-
rechnungen mit dem Code NEWT aus dem Programmsystem SCALE 6.2.3 /REA 18/
erstellt. Dabei ist zu bemerken, dass die Berechnung der gréf3eren Anordnungen, insbe-
sondere der Superzellen, mit NEWT eine gro3e Herausforderung darstellt. Mit der in
Abb. 5.3 dargestellten Modellierung und der Darstellung der Stabzellen durch hexago-
nale Gitter war es nicht moglich, erfolgreich NEWT-Rechnungen durchzufiihren. Daher
wurde zunachst die Hexagonalgeometrie in Rechteckgeometrie transformiert. Dies ist
exakt moglich. Die Transformation ist in Abb. 5.4 skizziert. Zusatzlich wurde auf Verwen-
dung hexagonaler Gitter verzichtet; stattdessen wurden alle Brennstabe und Absorber-

stébe einzeln positioniert.
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Abb.5.4 UAM-SFR-Benchmark: Transformation der Modellierung der MET1000-

Superzelle von Hexagonal- in Rechteckgeometrie

Unter Verwendung der im Vorhaben RS1536 /ZWE 18/ erzeugten Multigruppen-Wir-
kungsquerschnittshibliotheken fiir schnelle Systeme ergibt sich dabei eine ausgezeich-
nete Ubereinstimmung mit den Referenzlésungen hinsichtlich Multiplikationsfaktoren
und Reaktivitatseffekten. Dies ist aus Abb. 5.5 und Abb. 5.6 ersichtlich, in denen Ver-
gleiche der Multiplikationsfaktoren, die mit MCNP6 und NEWT berechnet wurden, fir

alle Anordnungen dargestellt sind.
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Abb.5.5 UAM-SFR-Benchmark: Nominalergebnisse fur die MET1000-Anordnungen
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Abb.5.6 UAM-SFR-Benchmark: Nominalergebnisse fiir die MOX3600-Anordnungen
aus MCNP und NEWT

Auf der Basis der NEWT-Berechnungen mit Nominaldaten wurden Unsicherheits- und

Sensitivitdtsanalysen mit dem GRS-Programmsystem XSUSA /AUR 19/ sowie den
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Berechnungssequenzen SAMPLER und TSUNAMI-2D aus SCALE 6.2.3 durchgefthrt.
Als nukleare Datenbibliothek diente ein Satz von Wirkungsquerschnitten mit 425 Ener-
giegruppen, der im Rahmen des Vorgangervorhabens RS1536 fiir schnelle Systeme er-
zeugt worden war. Zur Erhéhung der Ausfiihrungsgeschwindigkeit wurden Anderungen
an den Steuersequenzen fir XSUSA und SAMPLER vorgenommen. Dies sind fur die
komplexeren Anordnungen der Brennelemente und insbesondere der Superzellen von
grolRem Vorteil. Die grofdte Anordnung, die Superzelle mit oxidischem Brennstoff, hatte
mit der Standard-SAMPLER-Sequenz aus SCALE 6.2 mit den verfigbaren Ressourcen
Uberhaupt nicht in verninftiger Zeit analysiert werden kénnen. Trotz dieser Optimierun-
gen an den Steuersequenzen fir XSUSA und SAMPLER zur Erhéhung der Ausfih-
rungsgeschwindigkeit ist die bendtigte Rechenzeit fur die komplexeren Anordnungen der
Brennelemente und insbesondere der Superzellen erheblich. Dasselbe gilt fur die
TSUNAMI-2D-Analysen, bei denen fir jede zu berechnende Unsicherheit einer Ergeb-

nisgrofRe eine separate adjungierte Transportrechnung durchgefihrt werden muss.

Insgesamt zeigt sich sehr gute Ubereinstimmung der mit den verschiedenen Methoden
berechneten Unsicherheiten hinsichtlich Multiplikationsfaktoren, Reaktivitatseffekten
und Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten. Die Ergebnisse fiir die Stabzellen sind in
Abb. 5.7 und Abb. 5.8, fir die Brennelemente in Abb. 5.9 und Abb. 5.10, und fur die Su-
perzellen Abb. 5.11 und Abb. 5.12 dargestellt, jeweils flir metallischen und oxidischen

Brennstoff.

Allerdings wurden fiir einige makroskopische Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte der
Brennelemente deutliche Abweichungen zwischen XSUSA und SAMPLER einerseits
und TSUNAMI-2D andererseits beobachtet. Dies konnte auf UnregelméaRigkeiten in
TSUNAMI-2D zurlckgefihrt werden. DarlUber hinaus ergaben sich signifikante Abwei-
chungen in den Eingruppen-Wirkungsquerschnitten einiger Reaktionen bei den Stabzell-
Berechnungen zwischen XSUSA und SAMPLER einerseits und TSUNAMI-2D anderer-
seits. Dies ist auf sehr groRe Unsicherheiten in den entsprechenden mikroskopischen
Wirkungsquerschnitten zurtickzufiihren; hier ergeben sich naturgemafd bei der Durch-
fihrung des Samplings deutlich geringere Varianzen der Stichproben im Vergleich zu
den Varianzen der Originaldaten, was schlie3lich zu geringen Ergebnisunsicherheiten
fuhrt. Um dies zu beheben, wird eine Methode entwickelt, mit der die XSUSA- und
SAMPLER-Ergebnisse in einem Postprocessing-Schritt n&herungsweise korrigiert wer-

den koénnen.
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Abb.5.7 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten flr den Multiplikationsfak-
tor und Eingruppen-Wirkungsquerschnitte der MET1000-Stabzellen aus
XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D
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Abb.5.8 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten fir den Multiplikationsfak-
tor und Eingruppen-Wirkungsquerschnitte der MOX3600-Stabzellen aus
XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D
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Abb.5.9 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten fur den Multiplikations-fak-
tor, Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte und Reaktivitatskoeffizienten der
MET1000-Brennelemente aus XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D
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Abb.5.10 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten fur den Multiplikations-fak-
tor, Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte und Reaktivitatskoeffizienten der
MOX3600-Brennelemente aus XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D
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Abb.5.11 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten fur den Multiplikations-fak-
tor, Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte und Reaktivitatskoeffizienten der
MET21000-Superzellen aus XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D
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Abb.5.12 UAM-SFR-Benchmark: Relative Unsicherheiten fur den Multiplikations-fak-
tor, Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte und Reaktivitatskoeffizienten der
MOX3600-Superzellen aus XSUSA, SAMPLER und TSUNAMI-2D

80



5.2 Beteiligung am C5G7-TD-Benchmark

Der C5G7-TD-Benchmark /BOY 19/ der OECD/NEA zur Durchfihrung von Transienten-
simulationen an einem beispielhaften kleinen DWR-artigen Reaktorkern verwendet
bislang einen vorgefertigten Satz von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten fir einen
vorgegebenen Zustand beziglich der thermohydraulischen Parameter (Brennstoff-
temperatur, Borkonzentration, Moderatortemperatur und -dichte). Dies reicht fur die rein
neutronenkinetische Beschreibung von Transienten aus. In den néchsten Phasen des
Benchmarks ist geplant, gekoppelte Transientenberechnungen und spéater auch
Unsicherheitsanalysen durchzufiihren. Dies erfordert die Erstellung von neuen
Wirkungsquerschnitten auf einem Stitzstellengitter von thermohydraulischen
Parametern. Diese Aufgabe hat die GRS Ubernommen. Im Berichtszeitraum wurden
derartige Wirkungsquerschnitte erzeugt. Dazu wurde zunachst eine Multigruppen-
struktur mit einer geringen Anzahl von Energiegruppen festgelegt, damit mit den
resultierenden Wirkungsquerschnitten einerseits zeitabhangige deterministische
Transportrechnungen mit vertretbarem Rechenaufwand durchgefiihrt werden kénnen,
andererseits die Ergebnisse keine zu groRen Abweichungen zu Monte-Carlo-
Referenzergebnissen aufweisen. Es wurde schlieBlich eine Struktur mit sieben
Energiegruppen gewahlt, die zu der Struktur der urspriinglichen Daten, die mit dem
Spektralcode WIMS-D erzeugt wurden, ahnlich ist. Die Gruppengrenzen sind in Tab. 5.1
angegeben.

Tab. 5.1  Energiegruppengrenzen der Wirkungsquerschnitte fur den C5G7-TD-

Benchmark
Energie-Gruppe | Gruppengrenze (eV) | Gruppengrenze (eV)

WIMS-D SCALE 6.2
1 1,000E+07 2,000E+07
2 1,353E+06 1,356E+06
3 9,118E+03 9,500E+03
4 4,805E+01 5,340E+01
5 4,000E+00 4,100E+00
6 6,250E-01 6,250E-01
7 1,400E-01 1,250E-01
8 0,000E+00 1,000E-05
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Damit wurden Wirkungsquerschnitte auf einem Gitter von thermohydraulischen Parame-
tern, zun&chst der Brennstofftemperatur erzeugt, die mit dem Benchmark-Team abge-
stimmt wurden. Die Daten wurden durch Vergleich mit Monte-Carlo-Referenzrechnun-
gen fur Brennelemente und Ganzkernanordnungen validiert. Dabei hat sich gezeigt,
dass es besser ist, als Anordnung fur die Erzeugung der Wirkungsquerschnitte ein
Schachbrettmuster aus UO2- und MOX-Brennelementen zu verwenden, als die jeweili-

gen Brennelemente im unendlichen Gitter. Dieses Modell ist in Abb. 5.13 dargestellit.
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Abb. 5.13 C5G7-TD-Benchmark: Schachbrettanordnung aus UO,- und MOX-Brenn-

elementen zur Erzeugung von 7-Gruppen-Wirkungsquerschnitten mit
NEWT

Zur Validierung der 7-Gruppen-Wirkungsquerschnitte wurde zunéchst die Schach-
brettanordnung aus Abb. 5.13 herangezogen; fur diese Anordnung wurde der Multiplika-
tionsfaktor im unkontrollierten Zustand in Abhangigkeit von der Brennstofftemperatur be-
rechnet und mit entsprechenden Ergebnissen mit der Multigruppen-Bibliothek mit
252 Energiegruppen aus SCALE 6.2.3 verglichen. Diese Vergleiche sind in Abb. 5.14
dargestellt. Dabei zeigen sich nur &uRerst geringe Unterschiede tber den gesamten Be-

reich der Brennstofftemperatur.
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Abb. 5.14 C5G7-TD-Benchmark: Multiplikationsfaktor fur die unkontrollierte Schach-
brettanordnung aus UO2- und MOX-Brennelementen mit 252 und 7 Ener-
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Abb.5.15 C5G7-TD-Benchmark: Multiplikationsfaktor fir die kontrollierte Schach-
brettanordnung aus UO2- und MOX-Brennelementen mit 252 und 7 Ener-

giegruppen
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SchlieR3lich wurde die Qualitat der Wirkungsquerschnitte anhand der Ganzkern-Anord-
nung Uberprft. Dazu wurden Berechnungen fir ein dreidimensionales Modell mit dem
Monte-Carlo-Code KENO Va aus SCALE 6.2.3 unter Verwendung der Bibliotheken mit
252 und 7 Energiegruppen durchgefihrt und die Ergebnisse mit entsprechenden Ergeb-
nissen in Daten kontinuierlicher Energiedarstellung verglichen. Das KENO-Modell ist in
Abb. 5.16 dargestellt.
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Abb.5.16 C5G7-TD-Benchmark: KENO-Ganzkernmodell in horizontaler und axialer

Darstellung

Zum Vergleich wurden die radialen Stableistungsverteilungen unter Verwendung der
drei Wirkungsquerschnittssatze (kontinuierliche Energie, 252 Gruppen, 7 Gruppen) her-
angezogen. In Abb. 5.17 und Abb. 5.18 sind die Absolutwerte der relativen Abweichun-
gen zwischen den Ergebnissen mit den Multigruppen-Daten und mit denen in kontinu-
ierlicher Energiedarstellung skizziert. Diese reichen von 0,0 (weil3e Farbe) bis zum
stabweisen Maximalwert fur die jeweilige Anordnung (rote Farbe); je intensiver die Farbe
ist, desto groRer ist die Abweichung. Erwartungsgemal sind die Abweichungen mit der
252-Gruppen-Bibliothek geringer als mit der 7-Gruppen-Bibliothek: fur die unkontrollierte
Anordnung -1.52 % ... 1.65 % (252 Gruppen) und -1.87 % ... 3.28 % (7 Gruppen), fur
die kontrollierte Anordnung -2.31 % ... 3.26 % (252 Gruppen) und -3.59 % ... 3.11 %
(7 Gruppen). Angesichts der groben Energieeinteilung der 7-Gruppen-Daten werden
diese Abweichungen als akzeptabel angesehen.
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Abb.5.17 C5G7-TD-Benchmark: Relative Abweichungen zwischen KENO-
Ergebnissen fir die radiale Stableistungsverteilung im unkontrollierten
Kern mit Multigruppen-Daten und Daten kontinuierlicher Energie
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Abb.5.18 C5G7-TD-Benchmark: Relative Abweichungen zwischen KENO-
Ergebnissen fur die radiale Stableistungsverteilung im kontrollierten Kern
mit Multigruppen-Daten und Daten kontinuierlicher Energie
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Die 7-Gruppen-Daten wurden in das vorgeschriebene Format tberfiihrt, die Qualitatssi-

cherung wurde abgeschlossen, und die Daten wurden dem Benchmark-Team Uberge-
ben.

Zur Durchfiihrung von stichprobenbasierten Unsicherheitsanalysen ist es erforderlich,
Wirkungsquerschnitte mit variierten nuklearen Daten zu erzeugen. Fur Transientenbe-
rechnungen sind hier auch die Unsicherheiten in der mittleren Anzahl von verzégerten
Neutronen pro Spaltung relevant. Dabei hat sich herausgestellt, dass die in SCALE 6.2
verfliigbaren Kovarianzdaten fir einige Nuklide unrealistische Werte enthalten. So be-
tragt demnach die relative Unsicherheit fir U-238 lber den gesamten Energiebereich
100 %. Diese viel zu hohen Werte wirden sich auch stark auf die Ergebnisunsicherhei-
ten in Kerntransienten auswirken. Dies lasst sich nur umgehen, indem die entsprechen-
den Daten durch Daten aus anderen Evaluierungen ersetzt werden. Dazu werden die
Daten aus JENDL-4.0 /SHI 11/ herangezogen, die einen vollstdndigen Satz von Kovari-
anzdaten der mittleren Anzahl von verzdgerten Neutronen pro Spaltung enthalten. Ein
Vergleich zwischen Kovarianzdaten aus SCALE 6.2, ENDF/B-VIII.0 /BRO 18/ und
JENDL-4.0 ist in Abb. 5.19 dargestellt.
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Abb. 5.19 Relative Unsicherheiten der mittleren Anzahl von verzégerten Neutronen
pro Spaltung fur wichtige Aktinoide aus SCALE 6.2 (durchgezogene Li-
nien), JENDL-4.0 (gestrichelte Linien) und ENDF/B-VIII.0 (gepunktete Li-
nien)
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Die evaluierten Daten aus JENDL-4.0 wurden zunachst mit NJOY /MAC 94/ in die Mul-
tigruppenstruktur mit 56 Energiegruppen aus SCALE 6.2 prozessiert. AnschlielRend wur-
den mit dem XSUSA-Modul MEDUSA Variationsparameter fir die kombinierten Datens-
atze (mittlere Anzahl von verzdgerten Neutronen pro Spaltung aus JENDL-4.0, alle
anderen Reaktionsdaten aus SCALE 6.2) mit einer StichprobengréRe von 1.000 erzeugt.
Mit den entsprechend variierten mikroskopischen Wirkungsquerschnitten wurden die
7-Gruppen-Wirkungsquerschnitte fur die erforderlichen Brennstofftemperaturen berech-

net und in das vorgeschriebene Format tberfihrt.

5.3 Erweiterung von XSUSA fiir Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen
mit linearer Regression

Bei stichprobenbasierten Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen werden als Sensitivi-
tatsmafe bisher der quadrierte multiple Korrelationskoeffizient oder der semipartielle
multiple Korrelationskoeffizient ausgewertet. Diese stellen MaRe fir die Wichtigkeit ein-
zelner Gruppen unsicherer Parameter, normalerweise individuelle Reaktionen individu-
eller Nuklide, dar, mit denen eine Rangordnung der Wichtigkeit erstellt werden kann. Sie
haben hier allerdings eine andere Interpretation als die Beitrdge, die mit der determinis-
tischen linearen Stérungstheorie ausgewertet werden, und sind daher nicht direkt mit
diesen vergleichbar. Um eine Vergleichbarkeit herzustellen ist es wiinschenswert, aus
stichprobenbasierten Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen Grof3en herzuleiten, die
denen aus der deterministischen linearen Stérungstheorie entsprechen. Dazu wurde in-
nerhalb des Vorhabens ein Verfahren skizziert, mit dem aus XSUSA-Ergebnissen die
gewilnschten Beitrage ndherungsweise berechnet werden kénnen. Dies wird im Folgen-
den beschrieben. Diese Methodik wird fortan XSUSA(LR) genannt.

Dabei ist das Ziel, die bei Anwendung der deterministischen linearen Stérungstheorie
sich ergebenden Sensitivitdtsvektoren zu berechnen, wie sie in einer Vielzahl von Erwei-
terungen zur Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalyse fur Kritikalitatscodes implementiert
sind, z. B. in SUSD3D /KOD 11/ und TSUNAMI /REA 18/. Dieses Ziel wird durch die
Beobachtung motiviert, dass im Zusammenhang mit stationaren Kritikalitatsberechnun-
gen die deterministische lineare Stdrungstheorie und die stochastische Methode sehr
ahnliche Ergebnisse in Bezug auf die Gesamtunsicherheiten verschiedener Ergebnis-
grolRen fur ein breites Spektrum von Systemen liefern, siehe z. B. /BOS 15/. Es wurde
jedoch festgestellt, dass diese Annahmen bei der Untersuchung von Reaktortransienten

madglicherweise nicht zutreffen, da das System starke Abweichungen von der Linearitét
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aufweisen kann /AUR 20/. In solchen Situationen sind sowohl die deterministische line-
are Storungstheorie als auch die lineare Regression aus Zufallsstichproben nicht an-

wendbar.

Als Néaherung erster Ordnung kann die skalare AusgangsgréfRe y in R als linear abhan-
gig vom Vektor unsicherer Eingabeparameter X = (X1, ..., Xw)" in R betrachtet und als

Funktion f: RM — R ausgedriickt werden:

y=f(Xy, ... Xy) =51 X1 + ...+ sy Xy + const. (5.1)

Hier bezeichnet M die Gesamtzahl der Eingabeparameter mit nichtverschwindender Un-
sicherheit, und s = (s1, ..., sm)" in RM die entsprechenden Sensitivititen, also die Ablei-

tungen der ErgebnisgrofRe nach den Eingabeparametern.

Im Rahmen der deterministischen linearen Stérungstheorie und mit mikroskopischen
nuklearen Daten als unsicheren Eingabeparametern werden die Sensitivitaten Ublicher-
weise berechnet, indem die direkte und die adjungierte Transportgleichung gelést und
der Gradient der jeweiligen ErgebnisgréRe y in R in Bezug auf den interessierenden Pa-

rameter berechnet wird:

dy
VTN
s=Vy= xl (52)

oy

6xM

Bei der stichprobenbasierten Methode kann der Sensitivitatsvektor aus der Eingangspa-
rameterstichprobe und der entsprechenden Ergebnisstichprobe abgeschéatzt werden.
Aufgrund der endlichen StichprobengréRe sind die Sensitivitdten Schatzer mit entspre-
chenden statistischen Unsicherheiten. Diese Sensitivitatsschatzungen ergeben sich
durch Berechnung der Kovarianzmatrix zwischen den unsicheren Eingabeparametern

und der Ergebnisgrdfl3e unter Verwendung der linearen Abhangigkeit in Gl. (5.1):

cov(X,Y) = cov(X, f(X)) = cov(X,X) s (5.3)
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Dabeiists = (s, ..., Sw)" der vollstandige Sensitivitatsvektor, X = (X1, ..., Xw)" der Vektor
der unsicheren Eingabeparameter, und cov(X, X) die vollstandige Kovarianzmatrix der
Reaktionen aller Nuklide in der betrachteten Anordnung. Invertierung von Gl. (5.3) liefert

einen Schatzer fur den Sensitivitatsvektor:

§=cov(X,X)"1: cov(X, f(X)) (5.4)

Die gesamte Ergebnisvarianz erhalt man durch Anwendung der sog. Sandwichformel

mit der vollstdndigen Kovarianzmatrix:

var(f(X)) =87 - cov(X,X) -8 (5.5)

Den Unsicherheits-,Breakdown® erhalt man analog zur deterministischen linearen Sto-
rungstheorie, indem die entsprechenden Untervektoren und Untermatrizen der gesam-

ten Kovarianzmatrix betrachtet werden:

vk, = var(f (X))gr = Sgcov(X, X)L, ;.- (5.6)

Dabei beziehen sich K und L auf eine Indexliste [i, i + 1, ..., i + n], die ein entsprechen-
des Unterintervall aus dem Gesamtbereich 1, ..., M unsicherer Eingabeparameter be-
zeichnet. Diese werden typischerweise als Bereich einer individuellen Reaktion eines
einzelnen Nuklids gewahlt. Im Fall K = L ist dann vkx die Ergebnisvarianz, die durch die
Unsicherheiten der einzelnen Reaktion des einzelnen Nuklids allein verursacht wiirde,
wenn es keine Korrelationen zu den Wirkungsquerschnitten aller anderen Nuklide bzw.
Reaktionen gabe. Im Fall K # L ist vk, der Wert, der zu vkk + v addiert wird wenn man
an der gemeinsam durch K und L verursachten Ergebnisvarianz interessiert ist. Sie kann
positiv oder negativ sein, je nachdem, ob Korrelationen oder Antikorrelationen zwischen

den Parametern der Gruppen K und L tberwiegen.

Zur Klarheit wird hier angemerkt, dass in der deterministischen linearen Stérungstheorie
der Sensitivitatsvektor in Gl. (5.2) mit deterministischen Mitteln berechnet wird. Eine In-
vertierung der Parameter-Kovarianzmatrix ist nicht erforderlich. Die Berechnung des Un-
sicherheits-,Breakdowns” mit Gl. (5.6) ist elementar und basiert auf der empirischen

Kovarianzmatrix der nuklearen Daten.
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Im Rahmen der linearen Regression mit der stichprobenbasierten Methode wird der Sen-
sitivitdtsvektor unter Verwendung der Kovarianzen zwischen dem Ergebnis und den un-
sicheren Eingabeparametern, Gl. (5.4), konstruiert. Dies sind nicht die wahren Kovarian-
zen die man mit einer unendlichen Stichprobengrd3e erhalten wiirde, sondern die
Kovarianzen aus einer bestimmten Stichprobe, die eine zuféllige Realisierung der wah-
ren Werte bei Vorhandensein von Unsicherheiten darstellt. Dementsprechend muss statt
der Parameter-Kovarianzmatrix cov(X, X) die Stichproben-Kovarianzmatrix verwendet
werden, die eine konsistente Schatzung der Populationskovarianzmatrix darstellt. Die
Populationskovarianzmatrix cov(x, x), also die empirische Kovarianzmatrix der nuklea-
ren Daten, ist normalerweise hochgradig singular und muss als solche fiir die Anwen-
dung des Stichprobenverfahrens modifiziert werden. Diese Modifikationen, die erforder-
lich sind, um eine positiv definite Kovarianzmatrix zu erhalten, enthalten eine gewisse
Willkdr, die zu Ungenauigkeiten bei der Konstruktion der Stichproben-Kovarianzmatrix
und erst recht beim Invertieren fuhren kann. Dies kann letztendlich zu unzuverlassigen

Ergebnissen fiir den Unsicherheits-,Breakdown” flihren.

Um diese Schwierigkeiten zu vermeiden, wird von der Tatsache Gebrauch gemacht,
dass im Rahmen der deterministischen linearen Stérungstheorie der Sensitivitatsvektor
in Gl. (5.2) die Antworten des Systems auf Parameterstérungen darstellt und nicht von
der Parameter-Kovarianzmatrix abhangt. Bei der stichprobenbasierten Methode wiirde
dies fiir eine unendliche Stichprobengrél3e gelten; fur eine endliche Stichprobengréf3e
stellt es eine Naherung dar. Der Sensitivitatsvektor kann daher mittels einer gutartigen
Stichproben-Kovarianzmatrix abgeschéatzt werden, die sich aus einer gutartigen Popula-
tionskovarianzmatrix ergibt. Ein naheliegender Weg dies zu tun besteht darin, die voll-
standige Populationskovarianzmatrix durch ihre entsprechende Diagonalmatrix zu erset-
zen, also nur die Varianzen der urspringlichen Kovarianzmatrix beizubehalten und die
Aulerdiagonalelemente durch 0,0 zu ersetzen. Dies stellt sicher, dass die entspre-
chende Matrix den vollen Rang hat und streng positiv definit ist, und daher keine Modifi-
kationen fir die Erzeugung von Zufallsstichproben erfordert. Im Prinzip kbnnte man fur
jede Varianz einen beliebigen konstanten Wert wahlen, z. B. 0,01, was einer relativen
Standardabweichung von 10 % entsprache. Die Verwendung der Diagonalelemente der
urspriinglichen Kovarianzmatrix ist jedoch vorteilhaft, da dies den Parametern mit gro-
Reren Unsicherheiten hohere Gewichte verleiht. Folglich hat die Stichproben-Kovarianz-
matrix den vollen Rang und ist streng positiv definit und deshalb invertierbar, unter der
Voraussetzung, dass die Stichprobengrof3e die Anzahl unsicherer Parameter Uber-

schreitet. FUr die betrachteten Anordnungen liegt eine StichprobengréfRe von 2.000
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deutlich Uber der Anzahl unsicherer Parameter (ungeféhr 1.200 bis 1.400, abhangig von
der betrachteten Anordnung), und ist ein verninftiger Kompromiss zwischen dem nume-

rischen Aufwand und der Genauigkeit der Hauptbeitrage zu den Ergebnisunsicherheiten.

Das soeben beschriebene Verfahren liefert schlief3lich Abschatzungen der gesamten Er-
gebnisvarianz sowie des Unsicherheits-,Breakdowns"; es ist jedoch auch wiinschens-
wert, die Konfidenzintervalle dieser Schatzer zu quantifizieren. Aufgrund der Komplexitat
der Funktionale, die die einzelnen Unsicherheitsbeitrage ausdrticken, ist ein Ausdruck in
geschlossener Form fir die Konfidenzintervalle nicht méglich. Daher wird ein auf
Resampling basierender Ansatz gewahlt, der geeignete Schétzungen fir Konfidenzin-
tervalle liefert. Hier erweist sich das sog. Delete-1 Jackknife als geeignete Methode
/EFR 81/. Das Jackknife-Verfahren besteht darin, die interessierenden Ergebnisgrof3en
neu zu berechnen, indem neue Stichproben aus der Originalstichprobe ohne Zuriickle-
gen gezogen werden. Insbesondere bei Delete-1 Jackknife wird jede neue Stichprobe
ausgewahlt, indem eine Beobachtung aus der Originalstichprobe entfernt wird. Wenn die
ursprungliche StichprobengrofRe N ist, kann man N Jackknife-Stichproben der Grof3e N-1
erhalten. Wenn man an einem Schatzer der Standardabweichung fur den Parameter v
interessiert ist, im betrachteten Fall speziell an den Unsicherheitsbeitragen nach
Gl. (5.5)und Gl. (5.6), und v; das i-te Jackknife-Replikat von v bezeichnet, ist die Jack-
knife-Standardabweichung /EFR 81/

U(U)jack =

N 1/2
) ;- 1;)2} (5.7)
v

Dies ergibt schlief3lich 95 %-Konfidenzintervalle fir die Ergebnisvarianzen von ungefahr
+1,96 o(V)jack. Der oben beschriebene Ansatz bietet den Rahmen, Abschatzungen fur

die einzelnen Beitrage zum Unsicherheits-,Breakdown” zu berechnen, zusammen mit

Abschatzungen fir ihre 95 %-Konfidenzintervalle.

Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen mit der oben dargelegten Methodik der linearen
Regression einer Ergebnisstichprobe wurden fir die Anordnungen des UAM-SFR-
Benchmarks durchgefihrt, die in Kap. 5.1 beschrieben sind. Als NeutronenTransport-
code fur alle Anordnungen wird der zweidimensionale Sy-Code NEWT aus dem
SCALE 6.2.3-Programmsystem /REA 18/ verwendet. Wirkungsquerschnitte fir die

Transportberechnungen werden mit der Resonanz-Selbstabschirmungssequenz aus
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SCALE 6.2.3 erzeugt; diese besteht im Wesentlichen aus den Codes CENTRM, das
Transportberechnungen mit kontinuierlichen Energiedaten im aufgeldsten Resonanzbe-
reich durchfiihrt, und BONAMI, das im unaufgeldsten Resonanzbereich die Bondarenko-
Methode anwendet. Die mikroskopischen Wirkungsquerschnitte basieren auf ENDF/B-
VIl.1-Daten /CHA 11/.

In einem ersten Schritt werden die Daten durch Anwenden eines reprasentativen
SFR-Gewichtungsspektrums wie in /BOS 17/ beschrieben zu einer Mehrgruppenbiblio-
thek mit 425 Energiegruppen verarbeitet. Der Rechenaufwand der Transportberechnun-
gen skaliert mit der Anzahl der bertcksichtigten Energiegruppen; er ist besonders hoch
fur die Superzellmodelle. Da fur die Durchfiihrung stichprobenbasierter Sensitivitats- und
Unsicherheitsanalysen die Transportberechnungen wiederholt durchgefuhrt wer-
den — wobei die Stichprobengréf3e ein entscheidender Faktor fur die Identifizierung der
Hauptbeitrage zur Ergebnisunsicherheit ist — ist es sinnvoll, die Rechenzeiten fur die
individuellen Simulationen weiter zu optimieren. Zu diesem Zweck wird die Anzahl der
berticksichtigten Energiegruppen erheblich reduziert, wobei sichergestellt wird, dass
dies zu einer akzeptabel niedrigen Verringerung der Genauigkeit der Simulationsergeb-
nisse fuhrt. Umfangreiche Versuche haben ergeben, dass dies erreicht werden kann,
indem die urspringliche Bibliothek mit 425 Gruppen auf 38 Gruppen reduziert wird, wo-
bei die Spektren der Stabzellen als Wichtungsfunktionen verwendet werden. Die 38-
Gruppen-Daten werden durch Vergleiche mit Ergebnissen fiir Multiplikationsfaktoren
und Reaktivitatseffekte aus MCNP-6.1-Referenzberechnungen mit ENDF/B-VII.1-Daten
mit kontinuierlicher Energiedarstellung validiert. Die Struktur der Energiegruppen ist in
Tab. 5.2 angegeben.
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Tab. 5.2  Energiegruppengrenzen der 38-Gruppen-Wirkungsquerschnitte

Energie- Gruppen- Energie- Gruppen- Energie- Gruppen-

Gruppe [grenze (eV) |Gruppe [grenze (eV) |Gruppe |grenze (eV)
1 2.0000E+07 14 3.8774E+05 27 3.9859E+04
2 1.0000E+07 15 3.0197E+05 28 3.1828E+04
3 7.0469E+06 16 2.5349E+05 29 2.4787E+04
4 5.2205E+06 17 2.1280E+05 30 2.0294E+04
5 3.6788E+06 18 1.7863E+05 31 1.5034E+04
6 2.5924E+06 19 1.4996E+05 32 1.1709E+04
7 2.0190E+06 20 1.2907E+05 33 9.1188E+03
8 1.3534E+06 21 1.1109E+05 34 6.5886E+03
9 1.0026E+06 22 9.5616E+04 35 4.7604E+03
10 8.2085E+05 23 8.0265E+04 36 3.4395E+03
11 7.4274E+05 24 6.7379E+04 37 2.4852E+03
12 6.0810E+05 25 5.6562E+04 38 7.4852E+02
13 4.9787E+05 26 4.7481E+04 39 1.0000E-05

In Tab. 5.3 werden die Ergebnisse der Referenzberechnungen und die aus NEWT mit
der 38-Gruppen-Bibliothek verglichen. Die Monte-Carlo-Standardabweichungen der
MCNP-Ergebnisse betragen ca. 0,00003 im Multiplikationsfaktor. Insgesamt kénnen die
Unterschiede der NEWT-Ergebnisse zu den MCNP-Referenzergebnissen bei Verwen-
dung der 38-Gruppen-Daten mit einem Maximalwert von ca. 200 pcm als akzeptabel

gering angesehen werden.

Abweichend von der Spezifikation werden die MOX3600-Brennstabe ohne das zentrale
Loch und den Spalt zwischen Brennstoff und Hullrohr durch eine geeignete Anpassung
der Nukliddichten beschrieben. Dies verbessert das Konvergenzverhalten der NEWT-
Berechnungen. Durch parallele Monte-Carlo-Berechnungen wurde bestatigt, dass der

Einfluss dieser Vereinfachung vernachlassigbar ist.
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Tab.5.3  Nominalergebnisse fur Multiplikationsfaktoren k und Reaktivitatseffekte aus
MCNP-Referenzberechnungen mit Daten kontinuierlicher Energie (CE)

und NEWT-Berechnungen mit 38-Gruppen-Daten.

Reaktivitatsunterschiede zwischen NEWT und MCNP in pcm in Klammern

ErgebnisgrofRe MCNP CE NEWT
38 Gruppen
Stabzelle: k 1,35907 [1,35758 (-81)
o Brennelement: k 1,28022 [1,27921 (-62)
§ Brennelement: Doppler-Reaktivitat (pcm) -317 -296 (21)
g Brennelement: Na-Void-Reaktivitat (pcm) 5.894 5.685 (-209)
Superzelle: k 1,08438 [1,08466 (24)
Superzelle: Steuerstab-Reaktivitat (pcm) 12241 12132 (-109)
Stabzelle: k 1,19228 [1,19190 (-27)
o Brennelement: k 1,14695 [1,14646 (-37)
§ Brennelement: Doppler-Reaktivitat (pcm) -816 -728 (88)
é Brennelement: Na-Void-Reaktivitat (pcm) 2930 2911 (-19)
= Superzelle: k 1,07743 [1,07713 (-26)
Superzelle: Steuerstab-Reaktivitat (pcm) 5.001 4.961 (-40)

Die fur die Transportberechnungen fir die verschiedenen Anordnungen bendétigten Re-
chenzeiten sind in Tab. 5.4 angegeben. Die Berechnungen wurden auf einem Rechen-
cluster mit Intel® Xeon®-CPUs bei 2,80 GHz durchgefiihrt. Diese Zeiten beziehen sich
auf die reinen Transportschritte der NEWT-Berechnungen. Die Gesamtzeiten flr die
kompletten Einzelldufe sind hdher, da ein zusatzlicher Aufwand hauptsachlich durch die
Wirkungsquerschnittsverarbeitung entsteht (Anwenden von Variationen auf die Wir-
kungsquerschnitte, Vorbereiten der Bibliothek fiir die Transportberechnung, Berechnung
von Wirkungsquerschnitten mit wenigen Energiegruppen aus der Transportlésung). Der
Overhead flr einen einzelnen Lauf betragt ungefahr eine Minute, so dass die Gesamt-
zeit, die fur einen Lauf bendétigt wird, zwischen einer Minute fiir die Stabzellen und Brenn-
elemente und zwei bis drei Minuten fiir die Superzellen betragt. Dies bedeutet, dass mit
einer StichprobengréfZe von 2.000, die fiir die Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen
verwendet wird, und mit 100 verfligbaren CPUs die vollstéandige Serie von Simulationen
fuir alle Anordnungen in ungefahr 6 Stunden durchgeftihrt werden kann. Die CPU-Zeiten
fur adjungierte Transportberechnungen sind ebenfalls in Tab. 5.4 angegeben. Diese sind

fur die Durchfuihrung von TSUNAMI-Berechnungen relevant.
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Tab. 5.4  Durchschnittliche CPU-Zeiten fir die Transportberechnungen der SFR-

Anordnungen
MET1000 MOX3600
direkt adjungiert direkt adjungiert
Stabzelle 0.2 sec 2 sec 0.2 sec 2 sec
Brennelement 4.1 sec 80 sec 5.4 sec 65 sec
Superzelle 41 sec 7 min 95 sec 20 min

Fur die betrachteten Ergebnisgrof3en wird, wie in der Spezifikation /BUI 19/, die Nomen-

klatur aus Tab. 5.5 verwendet:
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Tab. 5.5

Nomenklatur fur betrachtete Ergebnisgroflien

k

— Multiplikationsfaktor

coolant_mic_el 23Na

— KahiImittel, mikroskopischer elastischer
Streuquerschnitt fir 2Na, 1 Gruppe

cladding_mic_el_56Fe

— Hullrohr, mikroskopischer elastischer
Streuquerschnitt fur °Fe, 1 Gruppe

fuel_mic_inel 238U

— Brennstoff, mikroskopischer inelastischer
Streuquerschnitt fur 228U, 1 Gruppe

fuel_mic_fis_N

— Brennstoff, mikroskopischer Spaltquerschnitt
fur Nuklid N, 1 Gruppe

fuel_mic_n_gam_N

— Brennstoff, mikroskopischer Einfangquerschnitt
fur Nuklid N, 1 Gruppe

fuel_mac_fis

— Brennstoff, makroskopischer Spaltquerschnitt,
1 Gruppe

fuel_mac_abs

— Brennstoff, makroskopischer Absorptions-
querschnitt, 1 Gruppe

mac_total x

— Brennelement, makroskopischer totaler
Wirkungsquerschnitt fir Gruppe x

mac_abs_X

— Brennelement, makroskopischer
Absorptionsquerschnitt fir Gruppe x

mac_nu_fis_x

— Brennelement, makroskopischer Spaltquer
schnitt * nu-bar fir Gruppe x

mac_tot_scat_x

— Brennelement, makroskopischer totaler Streu-
querschnitt fir Gruppe x

doppler — Doppler-Reaktivitat bei Verdoppelung der
Brennstofftemperatur
na_void — Natrium-Void-Reaktivitat

control_rod_worth

— Steuerstabreaktivitat

Mikroskopische Wirkungsqguerschnitte werden in barn (10%* cm?), makroskopische Wir-
kungsquerschnitte in 1/cm und Reaktivitaten in pcm (10°) angegeben. Wahrend fiir die
Natrium-Void-Reaktivitat und die Steuerstabreaktivitat die Ubliche Definition
Ap = 1/k; - 1/k, verwendet wird, wobei ki und k; die Multiplikationsfaktoren des nomina-
len bzw. des madifizierten Zustands bezeichnen, ist die Doppler-Reaktivitat definiert als
Ap = (L/k1 -1/k2)/In(T2/T1), wobei T1 und T» die Temperaturen der entsprechenden Zu-

stande sind.

Als Beispiele fir den Vergleich der Unsicherheiten sind in Abb. 5.20 und Abb. 5.21 zwei
Falle gewahlt, namlich die Unsicherheiten fir die Ergebnisgrof3en der MET1000-

Brennelementanordnung bzw. der MOX3600-Superzelle.
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Abb. 5.20 Relative Unsicherheiten fiir das MET1000-Brennelement aus TSUNAMI
und XSUSA(LR) mit 95 %-Jackknife-Konfidenzintervallen
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Abb. 5.21 Relative Unsicherheiten fur die MOX3600-Superzelle aus TSUNAMI und
XSUSA(LR) mit 95 %-Jackknife-Konfidenzintervallen

Wie bereits erwahnt besteht der Hauptzweck fur die Durchflihrung von Sensitivitats- und
Unsicherheitsanalysen mit XSUSA nach dem Stichprobenverfahren mit linearer Regres-
sion darin, Sensitivitatsprofile und daraus die Zerlegung in Unsicherheitsbeitrage einzel-
ner Nuklidreaktionen, den sog. Unsicherheits-,Breakdown®, auszuwerten. Fir zwei
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ErgebnisgroRen, ndmlich die Doppler-Reaktivitdt des MET1000-Brennelements und den
Steuerstabwert der MOX3600-Superzelle, ist der Unsicherheits-,Breakdown® der zehn
Hauptbeitrage zusammen mit der Gesamtunsicherheit in Abb. 5.22 und Abb. 5.23 dar-

gestellt. Fir die Reaktionen wird die folgende Nomenklatur verwendet:

el - elastischer Streuquerschnitt,

nn - inelastischer Streuquerschnitt,

fiss - Spaltquerschnitt,

ng - Einfangquerschnitt,

nubar — mittlere Anzahl von Neutronen pro Spaltung,

chi - Spaltspektrum.

Auch hier besteht in den meisten Fallen eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen den
Beitrdgen aus XSUSA(LR) und TSUNAMI. Es gibt eine offensichtliche Ausnahme, ndm-
lich den Beitrag des U-238-Spaltspektrums zur Unsicherheit der Steuerstabreaktivitat
der MOX3600-Superzelle (dasselbe gilt fir den hier nicht gezeigten Wert der Steuer-
stabreaktivitat der MET1000-Superzelle). Dieses Problem wird spater in dem Abschnitt

untersucht, der sich mit der Auswertung von Sensitivitatsvektoren befasst.
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Abb. 5.22 Unsicherheits-,Breakdown* fur die Doppler-Reaktivitat des MET1000-
Brennelements aus TSUNAMI und XSUSA(LR) mit 95 %-Jackknife-Kon-

fidenzintervallen

98



; | mTSUNAMI
| WXSUSAILR)

relative uncertainty (%)

I i b owai m

I

T T, ™ W = = = = = =
0 c 1 1 L cC L = [¥] 0
= — — ' | ' ' 3
o T ] = - i = ! = £
I:_L L3 [:T} _; ] I:_L [¥] II_
c H
- -~ E
m di m T o 1 o = 3
I'N = -— "; il ":II“ i L: "3 c
h =] !
a o = =3 -— o &
-
i
3

Abb. 5.23 Unsicherheits-,Breakdown" flir die Steuerstabreaktivitat der MOX3600-
Superzelle aus TSUNAMI und XSUSA(LR) mit 95%-Jackknife-Konfidenzin-

tervallen

In Abb. 5.22 und Abb. 5.23 ist jeder Beitrag mit einem Paar von Reaktionen von nur
einem Nuklid bezeichnet. Grundsatzlich bestehen gemischte Kovarianzen zwischen Re-
aktionen verschiedener Nuklide. Ihre Beitrdge zur Ausgangsunsicherheit konnen durch
Gl. (5.6) berechnet werden. Es stellt sich jedoch heraus, dass fiur die betrachteten Er-
gebnisgrofien die Hauptbeitrage nicht aus solchen gemischten Kovarianzen stammen,

weshalb die erwahnte Kurzschreibweise verwendet wurde.

Eine Anmerkung zu negativen Werten aus Beitragen zweier unterschiedlicher Reaktio-
nen, wie sie in Abb. 5.22 fir die elastische und inelastische Streuung von U-238 auftre-
ten, ist hier angebracht: Wie im Zusammenhang mit GI. (5.6) diskutiert, kann der Beitrag
vke = var(f(X))k. negativ sein, wenn Antikorrelationen zwischen den Parametern der
Gruppen K und L dominieren. Ein negativer Wert fir eine relative Unsicherheit ist als
negative Quadratwurzel des Absolutwerts eines negativen Beitrags vk. gemeint. Dies ist
zwar nicht mathematisch streng, dennoch wird diese Notation hier ibernommen da sie

allgemein in der deterministischen linearen Stérungstheorie haufig angewandt wird.

Ein Beispiel fir Sensitivitatsprofile in der 19-Gruppen-Struktur der Kovarianzmatrizen ist
in Abb. 5.24 fur die Sensitivitdt der Doppler-Reaktivitat des MET1000-Brennelements
bzgl. der inelastischen U-238-Streuung dargestellt. Insbesondere im Bereich zwischen
10° und 108 eV werden relativ groRe 95 %-Jackknife-Konfidenzintervalle beobachtet.

Dies liegt daran, dass ein einzelnes Energieintervall einer einzelnen Reaktion nur einen
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kleinen Teil des verfligharen Phasenraums abdeckt. Die Konfidenzintervalle sind beson-
ders grof3, wenn der entsprechende Parameter nur einen geringen Beitrag zur Ergebnis-
unsicherheit leistet. Durch die Konstruktion der Unsicherheitsbeitrdge fiir die einzelnen
Reaktionen, Uber die Energie aufsummiert, werden die Konfidenzintervalle jedoch deut-
lich kleiner, siehe Abb. 5.22.

energy (eV)
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Abb. 5.24 Sensitivitat der Doppler-Reaktivitat des MET1000-Brennelements bzgl.
inelastischer U-238-Streuung aus TSUNAMI und XSUSA(LR) mit

95 %-Jackknife-Konfidenzintervallen

SchlieBlich wird auf die Diskrepanz eingegangen, die in den Beitrdgen des U-238-
Spaltspektrums zur Unsicherheit der mit TSUNAMI und XSUSA(LR) berechneten
MOX3600-Absorberstabreaktivitdt beobachtet wurde. Um dieses Problem weiter zu
untersuchen, werden entsprechenden Sensitivitatsprofile in Abb. 5.25 in Augenschein
genommen. Zusatzlich wurde ein auf systematischer direkter Stérung basierendes
Sensitivitatsprofil erstellt, indem das U-238-Spaltsspektrum fir jedes individuelle
Energieintervall der Kovarianzmatrixstruktur um 5 % gestort wird. Dies ist auch in
Abb. 5.25 dargestellt. Die Profile, die mit diesem direkten Brute-Force Stérungsansatz
und XSUSA(LR) erhalten wurden, stimmen innerhalb der 95 %-Jackknife-Konfidenz-
intervalle Uberein, wahrend zwischen direkter Storung und TSUNAMI eine signifikante
Abweichung besteht. Gleiches gilt fir die energieintegrierten Unsicherheitsbeitrage,
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namlich TSUNAMI: 0.467 %; direkte Storung: 0.325 %; XSUSA(LR): 0.315 * 0.064 %.

Es ist daher anzunehmen, dass der Unsicherheitsbeitrag mit XSUSA(LR) zuverlassig

abgeschatzt wird. Es ist bisher nicht klar, warum das TSUNAMI-Ergebnis von dem mit

direkter Storung erhaltenen Ergebnis abweicht, welches als Referenz angesehen

werden kann.
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Abb. 5.25 Sensitivitat der Steuerstabreaktivitat der MOX3600-Superzelle bzgl. des
U-238-Spaltspektrums aus TSUNAMI, direkter Stérung und XSUSA(LR)
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Im Folgenden werden die Ergebnisse von Sensitivitdts- und Unsicherheitsanalyen fiir

eine fur Leichtwasserreaktoren reprasentative Anordnung, namlich die TMI-1-Stabzelle

aus dem UAM-LWR-Benchmark /IVA 16/, vorgestellt. Dabei werden die Ergebnisse aus
XSUSA(LR) mit denen aus TSUNAMI-2D mit Multigruppendaten und TSUNAMI-CE mit

Daten in kontinuierlicher Energiedarstellung verglichen. Alle Berechnungen wurden mit

auf ENDF/B-VII.1 basierenden Wirkungsquerschnitten durchgefihrt. Fir die Multigrup-

pen-Berechnungen wurde die 252-Gruppen-Bibliothek aus SCALE 6.2 verwendet. Als

Kovarianzdaten-Bibliothek wurde ein aus den 56-Gruppen-Daten mit dem Code

ANGELO /KOD 90/ auf 21 Gruppen kondensierter Datensatz herangezogen. Die Sensi-

tivitatsprofile wurden in der entsprechenden 21-Gruppen-Struktur ausgewertet.
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Abb. 5.26 Unsicherheits-,Breakdown" fir den Multiplikationsfaktor der
TMI-1-Stabzelle aus TSUNAMI und XSUSA(LR)
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Abb. 5.27 Sensitivitatsprofile des Multiplikationsfaktors der TMI-1-Stabzelle

bzgl. der mittleren Anzahl von Neutronen pro U-235-Spaltung (links oben), dem U-238-Ein-
fang (rechts oben), dem U-235-Einfang (links unten) und dem U-235-Spaltspektrum (rechts
unten) aus TSUNAMI und XSUSA(LR)

Zunachst werden Sensitivitdten und Unsicherheiten fir den Multiplikationsfaktor betrach-
tet. In Abb. 5.26 werden die gesamte relative Ergebnisunsicherheit und der Unsicher-
heits-,Breakdown" aus den verwendeten Programmen verglichen. Es ergibt sich eine
gute Ubereinstimmung zwischen den entsprechenden Ergebnissen. Diese gute Uber-
einstimmung ist auch in den Sensitivitatsprofilen bzgl. der wichtigsten Reaktionen,
Abb. 5.27, erkennbar.

Die genannten Programme bieten auch die Mdglichkeit, Sensitivitaten und Unsicherhei-
ten in anderen Ergebnisgrof3en als dem Multiplikationsfaktor, z. B. mikroskopischen Wir-
kungsquerschnitten, zu berechnen. In Abb. 5.28 ist der Unsicherheits-,Breakdown” fir
den Uber den gesamten Energiebereich integrierten Spaltquerschnitt von U-235 darge-
stellt, abermals mit guter Ubereinstimmung zwischen den Ergebnissen der drei Pro-

gramme.
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Abb. 5.28 Unsicherheits-,Breakdown" fir den mikroskopischen Eingruppen-Spalt-
querschnitt von U-235 der TMI-1-Stabzelle aus TSUNAMI und XSUSA(LR)

Diese gute Ubereinstimmung ist nicht fiir alle Reaktionen gegeben. Dies ist z. B. fur den
Uber den gesamten Energiebereich integrierten elastischen Streuquerschnitt von O-16
in Abb. 5.29 und Abb. 5.30 zu beobachten. Hier ist die Ubereinstimmung zwischen
TSUNAMI-2D und XSUSA(LR) wieder gut, aber die Werte aus TSUNAMI-CE weichen
deutlich ab. Dies ist auch fir andere Reaktionen zu beobachten, insbesondere bei der

elastischen Streuung.
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Abb. 5.29 Unsicherheits-,Breakdown" fir den mikroskopischen elastischen Eingrup-
pen-Streuquerschnitt von O-16 der TMI-1-Stabzelle aus TSUNAMI und

XSUSA(LR)
energy (eV)
1.E-05 1.E-03 1.E-01 1.E+01 1.E+03 1.E+05 1.E+07
0.9
0.8 —
tsunami-2d
0.7 --=-xsusa(lr) |
06 ——tsunami-ce

0.5

0.4

0.3

0.2 [ ]

0.0 \

sensitivity/lethargy %/%

Abb. 5.30 Sensitivitat des mikroskopischen elastischen Eingruppen-Streuquerschnitts
von O-16 der TMI-1-Stabzelle bzgl. des elastischen Streuquerschnitts von
0-16 aus TSUNAMI und XSUSA(LR)
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Dementsprechend sind auch die mit TSUNAMI-CE berechneten gesamten Unsicherhei-

ten in manchen Reaktionen unphysikalisch hoch, siehe Abb. 5.31.
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Abb. 5.31 Unsicherheiten fir den Multiplikationsfaktor und einige mikroskopische Ein-

gruppen-Wirkungsquerschnitte der TMI-1-Stabzelle aus TSUNAMI und
XSUSA(LR)

Insgesamt wird daraus geschlossen, dass zur Berechnung von Sensitivitdten und Unsi-
cherheiten von Wirkungsquerschnitten die aktuelle Implementierung von TSUNAMI-CE

ist das SCALE 6.2 Paket gegenwartig nicht verwendet werden sollte.

5.4 Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen fur den Anteil verzdgerter
Neutronen

Die Dynamik eines Kernreaktors wird wesentlich durch den Anteil verzégerter Neutronen
an der Gesamtzahl der Neutronen pro Spaltereignis beeinflusst. Insbesondere wenn die
einem kritischen Reaktor zugefuhrte Reaktivitéat hoher ist als der effektive verzogerte
Neutronenanteil (), wird der Reaktor prompt Uberkritisch, was typischerweise zu ei-
nem Leistungsanstieg fuihrt, der deutlich schneller ist als bei einer Reaktivitatszufuhr weit
unter Serr, mit einer viel hoheren Spitzenleistung. Bei der Berechnung einer Reaktortran-
siente mit einem Multiphysik-Simulationscode ist daher eine gute Kenntnis des verzo-
gerten Neutronenanteils erforderlich, um zuverlassige Ergebnisse zu erhalten. Bei Ver-
wendung eines nodalen Kernsimulators werden kinetische Parameter typischerweise im
Voraus mit einem Spektralcode zusammen mit Wirkungsquerschnitten mit wenigen
Energiegruppen fur die einzelnen Brennelemente berechnet. Wesentliche Eingabepara-

meter fur die Spektralrechnungen sind neben den Geometrie- und Materialdaten der
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Brennelemente die zugrunde liegenden mikroskopischen nuklearen Daten. Diese haben
inharente Unsicherheiten. Aufgrund der starken Abhangigkeit der Reaktordynamik vom
verzogerten Neutronenanteil ist es wichtig, deren Unsicherheit bzgl. der Unsicherheiten
in den mikroskopischen Reaktionsdaten abzuschétzen. Eine aulierst genaue Kenntnis
von Ser ist im Rahmen kritischer Experimente noch wichtiger. Die mit einem Neutronen-
Transportcode berechnete wesentliche ErgebnisgréRe ist normalerweise der Multiplika-
tionsfaktor ker. Bei der Auswertung des Multiplikationsfaktors aus Messdaten ist haufig
Pett erforderlich. Um eine zuverlassige Grundlage fur die Code- und Datenvalidierung zu
haben, von der ein wesentlicher Teil der Vergleich von berechneten und gemessenen
Ergebnissen aus kritischen Experimenten ist, sollte die Unsicherheit von fSer daher so

gering wie maoglich sein.

Im Rahmen von SCALE 6.2 /REA 18/ kann der Spektralcode NEWT verwendet werden,
um Wirkungsquerschnitte mit wenigen Gruppen und kinetische Parameter fiir Brennele-
mente zu erzeugen. Unsicherheiten der kinetischen Parameter aufgrund nuklearer Da-
tenunsicherheiten kdénnen durch eine stichprobenbasierte Unsicherheitsanalyse ge-
schatzt werden. Einige Arbeiten in dieser Richtung wurden bereits unter Anwendung der
XSUSA-Methodik /ZWE 13/ und des SCALE-Moduls SAMPLER /WIL 13/ durchgefiihrt.
Entsprechende Analysen finden sich in /AUR 17/ bzw. /RAD 19/. Solche Berechnungen
konnen die vollstandige Unsicherheit und ein Wichtigkeitsranking in Bezug auf einzelne
Nuklide/Reaktionen liefern, jedoch keine Sensitivitatsprofile, wie sie tblicherweise als
Ergebnisse der deterministischen linearen Stérungstheorie vorgefunden werden. Im Fol-
genden wird die im Kap. 5.3 beschriebene Erweiterung von XSUSA herangezogen,
namlich Sensitivitatsprofile mittels linearer Regressionsanalyse der Ergebnisgrof3en zu
schatzen. Diese Methodik wird auf kinetische Parameter angewandt. Als Validierungs-
strategie werden Sensitivitatsprofile fir S« mit denen, die mit deterministischer Stérungs-
theorie erhalten wurden, verglichen. Bisher stellt SCALE 6.2 keine Optionen fir die
Durchfuhrung von Sensitivitatsanalysen flr Ser bereit. Dies ist nur fur Multiplikationsfak-
toren, Reaktivitatseffekte sowie mikroskopische und makroskopische Wirkungsquer-
schnitte moglich. Es wird gezeigt, wie die SCALE-6.2-Programme problemlos um diese

Funktion erweitert werden kénnen.
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Fur einen Vergleich der berechneten fe-Nominalwerte mit experimentellen Daten wer-
den kugelformige kritische Anordnungen betrachtet. Dies sind die folgenden bekannten

Standard-Benchmark-Anordnungen:

— GODIVA, eine unreflektierte Kugel aus U-235 (HEU-MET-FAST-001);

— JEZEBEL, eine unreflektierte Kugel aus Pu-239 (PU-MET-FAST-001);

— SKIDOQO, eine unreflektierte Kugel aus U-233 (U233-MET-FAST-001);

— TOPSY, eine von U-nat reflektierte U-235-Kugel (HEU-MET-FAST-002);

— POPSY, eine von U-nat reflektierte Pu-239-Kugel (PU-MET-FAST-006);

— FLATTOP-23, eine von U-nat reflektierte U-233-Kugel (U233-MET-FAST-006).
Ihre detaillierten Beschreibungen finden sich im International Handbook of Evaluated
Criticality Safety Benchmark Experiments /NEA 19a/; die jeweiligen Kennungen sind in
der obigen Liste in Klammern angegeben. Die gemessenen fer-Werte wurden einer um-

fassenden Zusammenstellung gemessener verzdgerter Neutronenparameter entnom-
men /MEU 06/.

Zusétzlich zu diesen einfachen kugelférmigen Anordnungen werden einige komplexere
Anordnungen untersucht. Diese sind:

— SNEAK-7A und SNEAK-7B, schnelle Reaktoren mit einfachen Einzonen-Kernen
mit quadratischer Geometrie, mit PuO,-UQO; als Brennstoff und metallischem ab-
gereichertem Uran als Reflektor /NEA 19b/;

— VENUS-F, ein schneller Reaktor mit angereichertem metallischem Uranbrenn-
stoff, umgeben von Blei /DOL 15/;

— eine Anordnung der TCA-Serie, ein zylindrisches quadratisches Gitter aus niedrig

angereicherten wassermoderierten UO2-Brennstaben /NAK 01/;

— VHTRC-1, eine graphitmoderierte Anordnung von niedrig angereichertem Uran-

brennstoff vom BISO-Typ in hexagonaler Geometrie /AKI 94/.

Horizontale Schnitte durch vier dieser kritischen Anordnungen sind in Abb. 5.32 darge-

stellt.
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Abb. 5.32 Schnitte durch die zur Untersuchung der Unsicherheiten und Sensitivitaten
bezuglich des Anteils verzdgerter Neutronen herangezogenen kritischen
Anordnungen

Oben links: TCA (Viertelkern). Oben rechts: VHTRC-1. Unten links: SNEAK-7A. Unten
rechts: VENUS-F

Daruber hinaus werden kinetische Parameter sowie ihre Sensitivitdten und Unsicherhei-
ten anhand von Spektralrechnungen fir Brennelemente ausgewertet. Hierbei handelt es
sich um zwei Druckwasserreaktor-Brennelemente, eines mit Uranbrennstoff mit niedri-
ger U-235 Anreicherung (aus dem TMI-1-Reaktor, skizziert in Abb. 5.33 links) und das
andere mit MOX-Brennstoff (aus einem generischen GEN-III-Design, skizziert in
Abb. 5.33 rechts). Die Layouts stammen aus den UAM-LWR-Benchmarks der
OECD/NEA /IVA 16/, in denen die detaillierten Spezifikationen aufgefihrt sind.
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Abb. 5.33 Schnitte durch die zur Untersuchung der Unsicherheiten und Sensitivitaten
bezuglich des Anteils verzdgerter Neutronen herangezogenen Brennele-
mentmodelle

Links: TMI-1, UOz-Brennstébe rot, UO2/Gd20s-Brennstabe gelb. Rechts: GEN-III MOX,

Brennstabe mit unterschiedlichen Pu-Gehalten in unterschiedlichen Farben

Zur Berechnung effektiver verzdgerter Neutronenanteile existieren verschiedene An-
satze. Bei der Durchfiihrung deterministischer Transportberechnungen mit Wirkungs-
querschnitten in Mehrgruppendarstellung werden Ublicherweise Methoden angewendet,
die auf einer adjungierten Berechnung und spektralen Wichtung der verzdgerten Neut-
ronenproduktionsrate basieren /ZUK 99/, /KOD 13/. Eine Methode, die keine Auswer-
tung von adjungierten Flissen zur Berechnung von S« erfordert, ist die sogenannte
Prompt-k-Ratio-Methode /BRE 97/, die zwei direkte Transportberechnungen erfordert,
eine mit unmodifizierten Reaktionsdaten und die andere mit einem Satz von mikroskopi-
schen Reaktionen, bei denen die Gesamtzahl der pro Spaltung erzeugten Neutronen (v)
und das totale Spaltspektrum fir jedes Nuklid durch ihre entsprechenden prompten
Werte ersetzt werden. Normalerweise wird dieser Ansatz im Zusammenhang mit Monte-
Carlo-Neutronen-Transportberechnungen mit nuklearen Daten in kontinuierlicher Ener-
giedarstellung gewahlt; er kann jedoch auch mit Multigruppendaten verwendet werden
/KOD 14/. Der Ansatz eignet sich gleichermaf3en zur Berechnung von fex-Sensitivitaten
sowohl mit deterministischer Stérungstheorie als auch mit dem Stichprobenverfahren,

wie unten erlautert wird. Bei der Prompt-k-Ratio-Methode ist ferr gegeben durch

Besr =1— kp/k (5.8)
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wobei k der wie gewdhnlich berechnete Multiplikationsfaktor des betrachteten Systems
ist, also unter Berucksichtigung aller Spaltneutronen, und k;, der prompte Multiplikations-

faktor, bei dessen Berechnung nur prompte Spaltneutronen berticksichtigt werden.
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Abb. 5.34 Prompter und totaler Fluss fir das TMI-1- (oben) und das GEN-IlI-MOX-

Brennelement (unten) mit den jeweiligen relativen Abweichungen

In /CAR 11/ wird gezeigt, dass die Darstellung von S nach Gl. (5.8) gut mit der klassi-
schen Darstellung tUbereinstimmt, die aus direkten und adjungierten Transportberech-
nungen hergeleitet wird, wenn die spektralen Unterschiede zwischen totalem und
promptem Fluss vernachlassigbar sind. Bei den hier betrachteten Systemen ist dies der
Fall. In Abb. 5.34 sind Beispiele fur zwei Anordnungen dargestellt, namlich die Flisse

fur das TMI-1- und das GEN-III-MOX-Brennelement zusammen mit deren Unter-
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schieden. Fur die Spektralrechnungen wurde der zweidimensionale Sy-Code NEWT aus
dem SCALE 6.2.3-Programmsystem /REA 18/ mit der auf ENDF/B-VII.1 basierenden
Wirkungsquerschnittsbibliothek mit 56 Energiegruppen verwendet. Es ist ersichtlich,
dass der jeweilige prompte und totale Fluss sehr gut Ubereinstimmen, wobei die relativen

Abweichungen des prompten vom totalen Fluss zwischen -0,2 % und +0,6 % liegen.

In Tab. 5.6 werden experimentelle und berechnete fe-Werte fir die betrachteten kriti-
schen Anordnungen verglichen. Fir die spharischen Anordnungen ist der Transportloser
der eindimensionale Sy-Code XSDRN, und fir die komplexeren Anordnungen, die eine
dreidimensionale Darstellung erfordern, wurden die Monte-Carlo-Codes KENO Va und
KENO-VI verwendet, alle aus SCALE 6.2.3. Wirkungsquerschnitte sind der Satz mit
252 Gruppen aus SCALE 6.2.3 fur die thermischen Systeme und ein Satz mit 425 Grup-
pen /BOS 17/ fur die schnellen Systeme. Die angegebenen Unsicherheiten bezeichnen
experimentelle 1o-Unsicherheiten, und zusatzlich 1o-Berechnungsunsicherheiten fir die
Félle, in denen Monte-Carlo-Berechnungen durchgefuhrt wurden. Fir den VHTRC-1
wurde fir die Resonanzselbstabschirmungsrechnung die doppelte Heterogenitat durch
eine reaktivitdtsaquivalente physikalische Transformation beschrieben /KIM 05/, weil mit
dem SCALE 6.2.3-Code TSUNAMI, mit dem Sensitivitdts- und Unsicherheitsanalysen
durchgefiihrt wurden, die Behandlung von Systemen mit doppelter Heterogenitat bislang
nicht moglich bist. Es zeigt sich, dass die Prompt-k-Ratio-Methode in den meisten Fallen
Werte mit Abweichungen vom Experiment von weniger als 1o ergibt; fir TOPSY betragt

die Abweichung 2c.
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Tab. 5.6  Effektive verzdgerte Neutronenanteile (pcm), berechnet mit der
Prompt--k-Ratio-Methode im Vergleich zu Messungen (mit 1o-Unsicherhei-

ten) fur kritische Anordnungen

Kritische Anordnung | Experiment | Prompt-k-Ratio-Methode
GODIVA 659 * 10 649
JEZEBEL 194 £ 10 186
SKIDOO 290 £ 10 286
TOPSY 665 + 13 692
POPSY 276 £ 7 277
FLATTOP-23 3609 369
TCA 771 +17 776 £12
VHTRC-1 750 + 20 742 + 10
SNEAK-7A 395 + 20 383+ 10
SNEAK-7B 429 + 26 408 + 9
VENUS-F 730 £ 11 735+4

Mit der Beziehung in Gl. (5.8) werden Se-Sensitivitaten unmittelbar aus den Sensitivita-
ten der Multiplikationsfaktoren berechnet. Eine relative Sensitivitat S einer bestimmten

Ergebnisgrof3e y in Bezug auf eine bestimmte Eingangsgrofie x ist definiert als

wobei die Ergebnisgréf3e y im vorliegenden Fall k, k, oder S sein kann und die Ein-
gangsgrofRe x eine bestimmte mikroskopische Reaktion eines bestimmten Nuklids fir
eine bestimmte Energiegruppe ist, der Kirze halber mit ¢ bezeichnet. Ableitung von

Gl. (5.8) nach o liefert

Befs (1 - ﬂeff) k kp
spert = — _ZEIZ (gk _ gP), 5.10
a 7 ( ) (5.10)

Zur Berechnung der Sensitivitaten auf der rechten Seite von Gl. (5.10) sind im Rahmen
von SCALE 6.2.3 zwei TSUNAMI-Rechnungen erforderlich, eine im normalen Modus
und eine mit einem Satz von Wirkungsquerschnitten, mit der Anzahl der prompten Neut-

ronen pro Spaltung 1, und dem prompten Spaltspektrum y, fur jedes Nuklid anstelle der
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entsprechenden totalen GréfRen v und . In Bezug auf die technische Implementierung
ist anzumerken, dass das Ersetzen von w durch 1 und von x durch p mit dem
CLAROLPLUS-Modul von SCALE 6.2.3 durchgefihrt werden kann, welches Ublicher-
weise zur Anbringung zufélliger Variationen auf die mikroskopischen Wirkungsquer-
schnitte verwendet wird. Die Sew-Sensitivitaten werden einfach aus den von TSUNAMI
gelieferten Sensitivitaten des Multiplikationsfaktors unter Verwendung von Gl. (5.10) be-
rechnet. Die fe-Sensitivitdten im SCALE-spezifischen SDF-Format (Sensitivity Data
File) konnen schliel3lich vom SCALE 6.2.3-Modul TSUNAMI-IP verwendet werden, um

die partiellen und totalen ferr -Unsicherheiten berechnen.

Basierend auf der Prompt-k-Ratio-Methode kénnen die Sensitivitaten fur e« auch durch
eine lineare Regressionsanalyse einer Stichprobe von Se#-Ergebnissen geschatzt wer-
den, die mit der statistischen Methode erhalten wurden. Dieser Ansatz wurde in Kap. 5.3
im Kontext der XSUSA-Methodik zur Abschéatzung der Sensitivitat von Multiplikations-
faktoren, Reaktivitatseffekten und Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten verwendet. In
der vorliegenden Studie wird er ebenfalls auf eine fes-Stichprobe angewandt, die aus
zwei Serien von Transportberechnungen unter Verwendung von mikroskopischen tota-

len bzw. prompten Daten erhalten wurde.

Kinetische Parameter in der traditionellen Sechs-Gruppen-Darstellung werden aus
NEWT-Brennelement-Spektralrechnungen durch adjungierte Flusswichtung erhalten.
Die Sensitivitaten fur diese kénnen nicht mittels linearer Stérungstheorie mit TSUNAMI
berechnet werden. Sie kénnen jedoch auf einfache Weise aus einer Stichprobe von

NEWT-Ergebnissen mit der XSUSA-Methodik mit linearer Regression geschatzt werden.

Zur Berechnung von Unsicherheiten und dem sogenannten Unsicherheits-,Breakdown*
wird wieder die Sandwichformel angewendet. Die verwendeten Kovarianzmatrizen ent-
sprechen im Wesentlichen dem Satz mit 56 Energiegruppen, der Bestandteil des
SCALE 6.2-Codepakets ist. Fur die Durchfihrung einer Zufallsstichprobe mit linearer
Regressionsanalyse der Ergebnisse ist es vorteilhaft, die Anzahl der Energiegruppen
der Kovarianzdaten zu reduzieren. Fur die Anwendung auf thermische Systeme wurden
die 56-Gruppen-Daten mit dem Code ANGELO /KOD 90/ auf 21 Gruppen kondensiert.
Fir schnelle Systeme wird ein Satz mit 19 Gruppen mit einer hoheren Auflosung im
Hochenergiebereich verwendet, siehe Kap. 5.3. Fur die mittlere Anzahl verzdgerter
Neutronen pro Spaltung wurden alternative Séatze in beiden Energiegruppenstrukturen

aus JENDL-4.0-Daten /SHI 11/ prozessiert. Aus der linearen Stbérungstheorie mit
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TSUNAMI berechnete Sensitivitdten, die in der Energiegruppenstruktur der zugrunde
liegenden Multigruppen-Wirkungsquerschnittsdaten ausgegeben werden, wurden zur
grafischen Darstellung und zum Vergleich mit Sensitivitdten aus der linearen Regressi-
onsanalyse von Ergebnissen aus Zufallsstichproben auf oben genannte Breitgruppen-

strukturen reduziert.

Die Sensitivitdten der effektiven verzdgerten Neutronenanteile in Bezug auf einzelne Re-
aktionen werden, fiir die zu Beginn dieses Abschnitts beschriebenen kritischen Anord-
nungen berechnet. Die Ergebnisse fur einige der eindimensionalen kugelférmigen Sys-
teme sind in Abb. 5.35 angegeben. Hier sind Systeme mit unterschiedlichen spaltbaren
Materialien gewahlt, namlich U-235, Pu-239 und U-233. Fur jedes der Systeme werden
nur die wichtigen fSer-Sensitivitaten gezeigt. Die Auswahl erfolgt nicht einfach anhand der
aufsummierten Sensitivitaten oder der Summen ihrer absoluten Werte; es wurden viel-
mehr solche Reaktionen ausgewahlt, die letztendlich einen signifikanten Beitrag zu den
Gesamtunsicherheiten liefern. Es ist zu beobachten, dass fer flr jede der betrachteten
Anordnungen am sensitivsten gegenuiber der mittleren Anzahl verzogerter Neutronen
pro Spaltung, v, (in der Abbildung als nu-bar bezeichnet) der in der Anordnung enthalte-

nen spaltbaren Hauptmaterialien ist.

Dieser Befund ist plausibel: Der Multiplikationsfaktor ist nédherungsweise proportional zur
mittleren Gesamtzahl der Neutronen pro Spaltung, was zu einer integrierten Sensitivitat
von ungefahr 1,0 fuhrt. Nach Gl. (5.8) ist fet ndherungsweise die Differenz zwischen dem
totalen und dem prompten Multiplikationsfaktor; somit skaliert es naherungsweise mit
der Differenz von totalem und promptem v, also dem verzdgerten v, was zu einer inte-
grierten Sensitivitat von naherungsweise 1,0 fuhrt. Fr die schnellen Systeme, die U-238
enthalten, haben auch das verzogerte v und der inelastische Streuquerschnitt dieses
Isotops aufgrund der Wichtigkeit des Hochenergiebereichs einen gewissen Einfluss. Es
ist zu erwdhnen, dass in anderen Studien /KOD 13/, /ROM 19/ die Sensitivitat in Bezug
auf das prompte v normalerweise grof3 ist. In der vorliegenden Arbeit werden keine
prompten v-Sensitivitdten ausgewertet, da totales und verzdgertes v als unabhéngige

Variablen betrachten; das prompte v hangt direkt von diesen ab.
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Abb. 5.35 Sensitivitaten der effektiven verzogerten Neutronenanteile

In Bezug auf wichtige Reaktionen, berechnet mit TSUNAMI (durchgezogene Linien) und
XSUSA (gestrichelte Linien mit Fehlerbalken) fur eindimensionale kritische Anordnungen.
Oben links: GODIVA. Oben rechts: POPSY. Unten: FLATTOP-23.

In Abb. 5.35 sind die Sensitivitaten aus beiden in dieser Studie angewandter Methoden
dargestellt, der deterministischen linearen Stérungstheorie mit TSUNAMI und der linea-
ren Regression aus der Zufallsstichprobe mit XSUSA mit einer Stichprobengréf3e von
2.000 fur jede Serie. Die Fehlerbalken der XSUSA(LR)-Ergebnisse bezeichnen wieder
95 %-Jackknife-Konfidenzintervalle. Fir alle relevanten Sensitivitaten wird eine sehr
gute Ubereinstimmung zwischen den entsprechenden Ergebnissatzen beobachtet, was

die naherungsweise Aquivalenz beider Ansatze bestatigt.
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Abb. 5.36 Sensitivitaten der effektiven verzégerten Neutronenanteile

In Bezug auf wichtige Reaktionen, berechnet mit TSUNAMI fir dreidimensionale kritische
Anordnungen. Oben links: TCA. Oben rechts: VHTRC-1. Unten links: SNEAK-7A. Unten
rechts: VENUS-F

Ahnliche Ergebnisse wie fiir die spharischen eindimensionalen Anordnungen werden fiir
die fe-Sensitivitaten der komplexeren Systeme in dreidimensionaler Darstellung beo-
bachtet, Abb. 5.36: Die einflussreichsten GroéRen sind das verzdgerte v des Spaltmate-
rials und fur die schnellen Systeme zusatzlich verzoégertes v und inelastische Streuung
von U-238. Fir das HTR-System ist, das verzdgerte v von U-235 praktisch die einzige
relevante Grol3e. Die Fehlerbalken in Abb. 5.36 bezeichnen die Unsicherheiten, die von
der Monte-Carlo-Methode herrtihren. Diese Unsicherheiten sind fir die verzégerten v-
Sensitivitdten unwichtig und fir die inelastische U-238-Streuung deutlich gro3er. Dieses
Verhalten kann durch Betrachten von Gl. (5.9) erklart werden: Fir alle Reaktionen auf3er
verzogertem v ist der fes-Sensitivitatsvektor die Differenz zweier nahezu gleicher Sensi-
tivitatsvektoren aus zwei ahnlichen Monte-Carlo-Berechnungen. Fir das verzdgerte v
verschwindet offensichtlich die Sensitivitat des prompten Multiplikationsfaktors, und die
Sensitivitat wird nur aus einem Monte-Carlo-Lauf berechnet. Die Anzahl der Neutronen
in den KENO-Berechnungen lag zwischen 100 und 800 Millionen aktiven Neutronen-

schicksalen. Aufgrund der hohen Rechenzeit fiir eine einzelne KENO-Berechnung ware

117



es sehr aufwendig gewesen, die Sensitivitdten aus Zufallsstichproben mit linearer Re-

gression zu berechnen.

Nachdem die gute Ubereinstimmung zwischen der deterministischen linearen Stérungs-
theorie und der linearen Regression aus der Zufallsstichprobe fur Se-Sensitivitaten ge-
zeigt wurde, die mit der Prompt-k-Ratio-Methode berechnet wurden, werden nun Sensi-
tivitaten kinetischer Parameter in sechs verzégerten Neutronengruppen betrachtet.
Diese Parameter fir Brennelemente werden im Rahmen von SCALE aus Spektralrech-
nungen mit NEWT durch adjungierte Flussgewichtung berechnet. Die Sensitivitaten fur
diese kénnen mit deterministischer linearer Stdrungstheorie mit SCALE-Werkzeugen
nicht mehr einfach berechnet werden, so wie dies bei S der Fall war. Daher werden im
Folgenden Ergebnisse gezeigt, die ausschlief3lich durch Zufallsstichproben mit linearer

Regression erhalten wurden.
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Abb. 5.37 Sensitivitaten der aufsummierten verzégerten Neutronenanteile in sechs
Gruppen fir zwei Brennelemente, geschatzt mit XSUSA(LR). Oben: TMI-1.
Unten: GEN-IIl MOX
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Abb. 5.38 Sensitivitaten der Zerfallskonstanten in der sechsten Gruppe fir zwei
Brennelemente, geschatzt mit XSUSA(LR). Oben: TMI-1. Unten:
GEN-IIl MOX

In Abb. 5.37 sind die Sensitivitaten der Summen der verzégerten Neutronenanteile in
sechs Gruppen in Bezug auf wichtige Reaktionen aus einer linearen Regressionsana-
lyse einer Ergebnisstichprobe fiir die LWR-Brennelemente dargestellt (siehe Abb. 5.33).
Wiederum sind die wichtigsten Sensitivitaten diejenigen in Bezug auf das verzogerte v
der Hauptaktinoiden in den Anordnungen. Aufgrund des thermischen Spektrums der
Systeme finden Spaltungen hauptsachlich bei thermischen Energien statt, mit Aus-
nahme von U-238, das einen geringen Anteil der Spaltneutronen im schnellen Bereich
ausmacht. Die Sensitivitdten der einzelnen Sechs-Gruppen-Werte zeigen ein qualitativ
ahnliches Verhalten mit unterschiedlichen absoluten Grof3en. Die Sechs-Gruppen-Zer-
fallskonstanten sind ebenfalls am sensitivsten gegeniiber den verzégerten v-Daten, je-
doch mit wesentlich kleineren Sensitivitatswerten. Die Sensitivitdten fur die sechste

Gruppe sind in Abb. 5.38 dargestellt. Fir die anderen Gruppen ist das Verhalten
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qualitativ ahnlich, und die absoluten Grol3en sind niedriger als die Werte fir die sechste

Gruppe.

Tab. 5.7  Relative 1c-Unsicherheiten der verzogerten Neutronenanteile fur kritische
Anordnungen aus TSUNAMI

Kritische Anordnung | SCALE 6.2 JENDL-4.0
verzogertes v | verzogertes v
GODIVA 5,58 % 3,06 %
JEZEBEL 46,88 % 2,49 %
SKIDOO 8,95 % 6,88 %
TOPSY 16,17 % 2,95 %
POPSY 46,98 % 4,04 %
FLATTOP-23 28,87 % 5,76 %
TCA 10,61+ 0,03 % | 2,53 + 0,05 %
VHTRC-1 3,11+0,01% | 2,69+0,01 %
SNEAK-7A 51,86+ 0,01 % | 3,68 + 0,14 %
SNEAK-7B 63,69+ 0,01 % | 4,66 +0,14 %
VENUS-F 18,46 +0,20% | 2,81+ 0,10 %

Aus den Sensitivitaten der effektiven verzogerten Neutronenanteile in Bezug auf ein-
zelne Reaktionen wurden die Gesamtergebnisunsicherheiten und der Unsicherheits-
~Breakdown* mit der Sandwichformel fir die betrachteten kritischen Anordnungen aus-
gewertet. Die entsprechenden Gesamtergebnisunsicherheiten sind in Tab. 5.7 zusam-
mengestellt, und diejenigen fur die verzégerten Neutronenanteile und Zerfallskonstanten
der LWR-Brennelemente in sechs Gruppen in Tab. 5.8 und Tab. 5.9. Bei Anwendung
des Satzes von SCALE 6.2.3-Kovarianzdaten ist zu beobachten, dass fir einige der An-
ordnungen die relativen Unsicherheiten hohe Werte von bis zu 64 % (1c) annehmen,
eine GrolRenordnung, die normalerweise bei anderen Ergebnisgrof3en wie etwa Multipli-
kationsfaktoren, Reaktivitatswerte oder Reaktionsraten nicht angetroffen wird. Die Aus-
wertung des Unsicherheits-,Breakdowns" fur die betreffenden Anordnungen zeigt, dass
die Unsicherheiten in der mittleren Anzahl verzdgerter Neutronen pro Spaltung die
Hauptbeitrage zu den fe-Unsicherheiten liefern, was bereits durch die in Abb. 5.35 bis
Abb. 5.37 gezeigten Sensitivitatsprofile nahegelegt wird. In Abb. 5.39 ist ein Beispiel dar-
gestellt, das die Hauptbeitrage fur die POPSY-Anordnung zeigt: diese enthélt haupt-
sachlich Pu-239 als Spaltmaterial in einer zentralen Kugel, die von einem Mantel aus

hauptsachlich U-238 umgeben ist. Die Beitrdge des verzdgerten v von U-238 und
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Pu-239 betragen ungeféhr 39 % bzw. 27 %. Dargestellt sind Ergebnisse von TSUNAMI
sowie von XSUSA(LR), letztere mit 95 %-Jackknife-Konfidenzintervallen; beide Satze
stimmen gut Gberein. Durch Inspektion der entsprechenden SCALE 6.2.3 Kovarianzmat-
rizen wird der Grund Klar: das verzégerte v sowohl von U-238 als auch von Pu-239 hat
uber den gesamten Neutronenenergiebereich unplausibel hohe relative 1s-Unsicherhei-

ten von 100 %, siehe Abb. 5.19.

Tab.5.8  Nominalwerte (pcm) und relative 1o-Unsicherheiten der verzégerten Neut-
ronenanteile in sechs Gruppen fir Brennelemente aus XSUSA(LR)
Gruppe Nominalwert SCALE 6.2 JENDL-4.0
verzogertes v | verzdgertes v
1 21,2 530+ 0,03% | 3,11+ 0,00 %
2 141,9 7,59+0,03% | 3,02+0,00 %
3 130,0 9,54 +0,04% | 2,95+0,00 %
T™MI-1 4 269,6 10,92 £ 0,05 % | 2,91 + 0,00 %
5 88,6 18,99+ 0,10 % | 2,76 + 0,01 %
6 30,0 18,68 + 0,09 % | 2,77 £ 0,01 %
Summe 681,4 11,12+ 0,05 % | 2,90 + 0,00 %
1 7,9 63,63+0,17 % | 4,39 +0,01 %
2 74,2 57,16 £ 0,18 % | 3,92 £ 0,01 %
3 61,0 53,65 + 0,26 % | 3,58 £ 0,02 %
GEN-IIl MOX 4 115,6 49,74 £ 0,33 % | 3,22+ 0,03 %
5 48,1 50,43 + 0,45 % | 3,09 £ 0,04 %
6 15,6 58,56 + 0,49 % | 3,55+ 0,04 %
Summe 322,4 51,42+ 0,30 % | 3,36 £ 0,02 %
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Tab.5.9 Nominalwerte (1/sec) und relative 1s-Unsicherheiten der Zerfallskonstan-
ten in sechs Gruppen fir Brennelemente aus XSUSA(LR)
Gruppe Nominalwert SCALE 6.2 JENDL-4.0
verzogertes v | verzdgertes v
1 0,01249 0,26 + 0,00 % | 0,02 + 0,00 %
2 0,03078 0,31+£0,00% | 0,03 +0,00 %
TMLL 3 0,11439 2,02+0,01% | 0,17 £ 0,00 %
4 0,30910 1,72+0,01 % | 0,14 £ 0,00 %
5 1,22859 2,83+0,02% | 0,24 +£0,00 %
6 3,28261 4,23+0,03% | 0,35+0,00%
1 0,01288 0,48 +£0,01% | 0,03 +0,00 %
2 0,03062 1,06 £ 0,01 % | 0,07 £ 0,00 %
GEN-IIl MOX 3 0,12930 2,29+0,03% | 0,15+ 0,00 %
4 0,33657 2,33+0,02% | 0,16 £ 0,00 %
5 1,27983 515+0,05% | 0,36 + 0,00 %
6 3,42950 10,63+ 0,10% | 0,71+ 0,01 %

Daher wurden Studien mit einem alternativen Satz von Kovarianzdaten fur das verzo-
gerte v der fur die betrachteten Systeme relevanten Aktinoiden durchgeftihrt, ndmlich
mit JENDL-4.0. Es ist ersichtlich, dass hier die relativen Unsicherheiten des verzdgerten
v typischerweise im Bereich zwischen 2 % und 10 % liegen, abhéngig vom Aktinoid. Es
ist nicht klar, warum die SCALE 6.2.3-Unsicherheiten fur U-238 und Pu-239 so grof3e

Werte aufweisen.
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Abb. 5.39 Unsicherheits-,Breakdown" des verzdgerten Neutronenanteils fur POPSY
mit Unsicherheiten im verzdgerten ¥ aus SCALE 6.2 (S62) und
JENDL-4.0 (J40)

Die mit Kovarianzdaten fir das verzégerte v aus JENDL-4.0 ausgewerteten Sew-Unsi-
cherheiten sind ebenfalls in Tab. 5.7 und Tab. 5.8 angegeben, und die Beitrdge zum
Unsicherheits-,Breakdown* fir POPSY in Abb. 5.39 (in verschiedenen Schattierungen
fir JENDL-4.0 dargestellt), im Vergleich mit den entsprechenden Ergebnissen basierend

auf Kovarianzdaten fur das verzogerte v aus SCALE 6.2.3.

Nach dem oben Gesagten ist es offensichtlich, dass die Unsicherheiten fir Systeme, die
gegeniuber dem verzégerten v von U-238 und Pu-239 stark sensitiv sind, drastisch ver-
ringert werden. Die relativen fe-Unsicherheiten nehmen nun Werte zwischen ungefahr
2,5 % und 7 % an, wobei die hochsten Werte fur die Anordnungen mit U-233 als spalt-
barem Material vorliegen, bei denen die Unsicherheit des verzdgerten v von JENDL-4.0
Uber einen weiten Energiebereich 10 % betragt. Fur die schnellen Systeme, die eine
grol3e Menge an U-238 enthalten, wie dies bei POPSY der Fall ist, kann der Beitrag der
inelastischen Streuung an U-238 hoch sein trotz nur magiger Sensitivitaten, aufgrund
der groR3en Unsicherheit dieses Reaktionsquerschnitts von Uber 20 % fir die héchsten
Energien.
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In Tab. 5.9 werden schlie3lich die Unsicherheiten der Zerfallsdaten in sechs Gruppen
verglichen, die mit den Kovarianzdaten fir das verzdgerte v von SCALE 6.2.3 und
JENDL-4.0 berechnet wurden. Wahrend im Fall von SCALE 6.2.3 die relativen Unsicher-
heiten Werte von bis zu 10 % annehmen koénnen, sind sie im Fall von JENDL-4.0 prak-

tisch vernachlassigbar.

5.5 Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen mit HELIOS-2/XSUSA und
Kovarianzdaten aus SCALE 6.2

Wahrend des Vorhabens RS1536 /ZWE 18/ wurde im Rahmen einer Kooperation mit
Studsvik-Scandpower eine Schnittstelle zwischen dem Spektral-/Abbrandcode
HELIOS-2 /WEM 08/ und XSUSA implementiert und validiert, die in der aktuellen
HELIOS-2-Version verfugbar ist /BOU 18b/. Bisher war dies auf Variationen beschrankt,
die aus éalteren Kovarianzdaten in einer Struktur mit 44 Energiegruppen, die mit
SCALE 6.1 verfugbar sind, erzeugt wurden. Inzwischen wurden diese durch einen Satz
von Kovarianzdaten in 56 Energiegruppen in SCALE 6.2 ersetzt, die hauptséchlich auf
ENDF/B-VII.1 /CHA 11/ basieren und von vielen Institutionen, einschlie3lich der GRS,
routinemafig fir Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen verwendet werden. Daher

wurde die HELIOS2/XSUSA-Berechnungssequenz entsprechend aktualisiert.

Die Nominalrechnungen werden mit HELIOS-2.02.01 unter Verwendung der Wirkungs-
guerschnittsbibliothek mit 58 Energiegruppen basierend auf ENDF/B-VII.1 durchgeftihrt.
Um die SCALE-6.2-Kovarianzdaten mit 56 Gruppen fir HELIOS-2/XSUSA nutzbar zu
machen, wurden sie im Vorfeld auf die 44-Gruppen-Struktur des SCALE-6.1-Satzes mit
dem Code ANGELO /KOD 90/ reduziert. Zum Vergleich werden Ergebnisse von
TSUNAMI-2D verwendet, d.h. mit NEWT als Transportprogramm. Diese wurden mit den
ENDF/B-VII.1-Wirkungsquerschnittsdaten aus SCALE 6.2 mit 252 Energiegruppen und
demselben Satz von Kovarianzdaten mit 44 Energiegruppen wie mit HELIOS-2/XSUSA

erzeugt.

Die Unsicherheiten bzgl. nuklearer Daten werden durch Zufallsstichproben mit XSUSA
auf der Grundlage der oben genannten SCALE-6.2-Kovarianzmatrizen, die auf 44 Ener-
giegruppen transformiert wurden, abgeschatzt. Hierzu wird eine Stichprobengrdéfl3e von
1.000 gewabhlt. Dies ergibt die Unsicherheiten beliebiger Ergebnisgréf3en wie Multiplika-
tionsfaktoren und mikroskopischer oder makroskopischer Weniggruppen-Wirkungsquer-
schnitte. Die Hauptbeitrdge zu diesen Unsicherheiten werden durch Berechnung der
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quadrierten multiplen Korrelationskoeffizienten zwischen den betrachteten Ergebnissen
und Gruppen unsicherer Eingabeparameter ermittelt, typischerweise einzelne Reaktio-
nen einzelner Isotope, die Uber den gesamten Energiebereich integriert sind. Durch die
Anwendung einer Erweiterung von XSUSA kénnen Sensitivitdtsvektoren abgeschéatzt
werden, die direkt mit den mit TSUNAMI berechneten vergleichbar sind. Diese Methode
basiert auf der Durchflihrung einer linearen Regressionsanalyse der interessierenden
Ergebnisgrofien. Dies ist in Kap. 5.3 im Detail beschrieben. Hier betragt die Stichpro-
bengréf3e von 2.000, was sich als gro3 genug herausstellte, um die relevanten Sensiti-
vitatsvektoren und die entsprechenden partiellen Ergebnisunsicherheiten mit zufrieden-

stellend kleinen Konfidenzintervallen abzuschatzen.

Abb. 5.40 HELIOS-2-Modell des GEN-III-UO,-DWR-Brennelements (1/4-Geometrie)

Fur die Ergebnisse, die im Folgenden vorgestellt werden, wurden zwei Stabzellen und
eine Brennelementanordnung aus dem UAM-LWR-Benchmark ausgewahlt. Dies sind
(a) eine Stabzelle aus dem SWR Peach Bottom 2 mit UO2-Brennstoff; (b) eine Stabzelle
aus einem generischen GEN-11I-MOX-DWR-Brennelement; (c) eine generische GEN-III-

UO»-DWR-Brennelementanordnung. Es wird angenommen, dass sich jede dieser
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Anordnungen im frischen Zustand bei Volllast befindet. Details zu Geometrie und Mate-

rialzusammensetzung sind in /IVA 16/ angegeben. Eine Skizze des HELIOS-2-Modells

fur die Brennelementanordnung ist in Abb. 5.40 dargestellt.

Tab. 5.10 Multiplikationsfaktoren und Eingruppen-Wirkungsquerschnitte der Stabzel-

len aus SCALE und HELIOS-2 mit relativen Abweichungen. Einheiten sind

barn fur mikroskopische und 1/cm fir makroskopische Querschnitte

BWR UO2 GEN-IlII MOX
SCALE HELIOS-2 Abw. SCALE HELIOS-2 Abw.
k 1,2342E+00 | 1,2315E+00 | -0,22 % | 1,1086E+00 | 1,1068E+00 | -0,16 %
Mikro Absorption U-235 4,0779E+01 | 4,0744E+01 | -0,09 % | 1,5225E+01 | 1,5249E+01 | 0,16 %
Mikro Absorption U-238 8,5426E-01 | 8,4948E-01 | -0,56 % | 8,9232E-01 | 8,8550E-01 | -0,76 %
Mikro Absorption Pu-239 -- -- - 2,7399E+01 | 2,7402E+01 | 0,01 %
Mikro Absorption Pu-240 -- -- -- 2,1517E+01 | 2,1908E+01 | 1,82 %
Mikro Absorption Pu-241 -- -- -- 3,1584E+01 | 3,1569E+01 | -0,05 %
Mikro Absorption Pu-242 -- -- - 1,1740E+01 | 1,0613E+01 | -9,60 %
Mikro Spaltung U-235 3,2891E+01 | 3,2778E+01 | -0,34 % | 1,1043E+01 | 1,1014E+01 | -0,26 %
Mikro Spaltung U-238 8,9030E-02 | 8,8550E-02 | -0,54 % | 1,1900E-01 | 1,1798E-01 | -0,86 %
Mikro Spaltung Pu-239 -- -- -- 1,7645E+01 | 1,7619E+01 | -0,15 %
Mikro Spaltung Pu-240 -- -- -- 6,3416E-01 | 6,2858E-01 | -0,88 %
Mikro Spaltung Pu-241 -- -- - 2,3770E+01 | 2,3753E+01 | -0,07 %
Mikro Spaltung Pu-242 -- -- -- 5,0682E-01 | 5,0172E-01 | -1,01 %
Makro Absorption 4,7414E-02 | 4,7384E-02 | -0,06 % | 7,4717E-02 | 7,4755E-02 | 0,05 %
Makro Spaltung 2,4688E-02 | 2,4600E-02 | -0,36 % | 2,9826E-02 | 2,9764E-02 | -0,21 %
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Tab. 5.11 Multiplikationsfaktoren und makroskopische Zweigruppen-Wirkungsquer-

schnitte (1/cm) der Brennelementanordnung aus SCALE und HELIOS-2

mit relativen Abweichungen

SCALE HELIOS-2 | Abw.
k 1,0487E+00 | 1,0489E+00 | 0,02 %
Absorption schnell 2,6873E-02 | 2,6959E-02 | 0,32 %
Absorption thermisch 1,9005E-01 | 1,8899E-01 | -0,56 %
Spaltung schnell 6,6386E-03 | 6,6677E-03 | 0,44 %
Spaltung thermisch 1,3473E-01 | 1,3397E-01 | -0,56 %
Streuung schnell — schnell 3,8248E-01 | 3,8396E-01 | 0,39 %
Streuung schnell — thermisch 8,4911E-04 | 8,5353E-04 | 0,52 %
Streuung thermisch — schnell 1,3086E-03 | 1,3436E-03 | 2,67 %
Streuung thermisch — thermisch | 3,9096E-01 | 3,8867E-01 | -0,59 %
Total schnell 4,0923E-01 | 4,1177E-01 | 0,62 %
Total thermisch 5,8101E-01 | 5,7900E-01 | -0,35 %

Nominalergebnisse sind fur Multiplikationsfaktoren und Eingruppen-Wirkungsquer-
schnitte der Stabzellen in Tab. 5.10 und Multiplikationsfaktoren und Zweigruppen-Wir-
kungsquerschnitte der Brennelementanordnung in Tab. 5.11 dargestellt. Alle aufgefihr-
ten Wirkungsquerschnitte beziehen sich auf die Brennstoffbereiche der Anordnungen.
Die Energiegrenze zwischen der schnellen und der thermischen Gruppe betragt
0,625 eV. Bei allen betrachteten Ergebnissen wird eine sehr gute Ubereinstimmung zwi-
schen den HELIOS-2- und SCALE-Ergebnissen beobachtet, mit relativen Abweichungen
im Bereich von 1 % bis 3 %. Die einzige Ausnahme ist der mikroskopische Absorptions-
querschnitt von Pu-242 in einer Energiegruppe mit einer relativen Abweichung von an-
nahernd 10 %.

Die Gesamtunsicherheiten der Multiplikationsfaktoren und Wirkungsquerschnitte sind in
Abb. 5.41 und Abb. 5.42 fir die Stabzellen und in Abb. 5.43 fiir die Brennelementanord-
nung angegeben, zusammen mit ihren 95 %-Konfidenzintervallen, die unter der An-
nahme von Normalverteilungen und mit einer Stichprobengréf3e von 1.000 ungefahr
+4,5 % betragen. Bezlglich der Multiplikationsfaktoren und Eingruppen-Wirkungsquer-
Stabzellen besteht gute Ubereinstimmung zwischen
NEWT/TSUNAMI und HELIOS-2/XSUSA, mit Ausnahme des mikroskopischen Absorp-
tionsquerschnitts von Pu-242, bei dem bereits eine signifikante Diskrepanz bei den No-

schnitte der eine sehr

minalwerten besteht, siehe Tab. 5.10. Fir die Brennelementanordnung sind die
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Abweichungen in einigen Féllen grofR3er, insbesondere fur die Unsicherheiten des ther-
mischen Streuquerschnitts und demzufolge des totalen thermischen Wirkungsquer-
schnitts. Dieser Befund wird noch untersucht.
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Abb. 5.41 Unsicherheiten fur den Multiplikationsfaktor und die Eingruppen-Wirkungs-
guerschnitte der UO,-SWR-Stabzelle aus SCALE und HELIOS-2
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Abb. 5.42 Unsicherheiten fur den Multiplikationsfaktor und die Eingruppen-Wirkungs-
guerschnitte der GEN-III-MOX-Stabzelle aus SCALE und HELIOS-2
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kungsquerschnitte der GEN-111-UO2-Brennelements aus SCALE und
HELIOS-2

Um die Hauptbeitrdge zur Unsicherheit einer betrachteten Ergebnisgrof3e zu identifizie-
ren, bietet XSUSA ein Modul zur Berechnung der quadrierten multiplen Korrelationsko-
effizienten R? zwischen den Ergebnissen und Gruppen unsicherer Eingabeparameter,
fur die Ublicherweise die energieintegrierten Einzelreaktionen einzelner Nuklide gewahlt
werden. Diese Strategie wurde erfolgreich mit XSUSA in Kombination mit SCALE-
Kritikalitdtscodes genutzt und wird jetzt auch auf HELIOS-2/XSUSA angewendet. Der
quadrierte multiple Korrelationskoeffizient kann als der relative Betrag der Ergebnisun-
sicherheit interpretiert werden, der sich aus der Unsicherheit der jeweiligen Parameter-
gruppe ergibt, wobei Korrelationen zwischen den Eingabeparametern beriicksichtigt
werden. Ein Beispiel ist in Abb. 5.44 angegeben, ndmlich das Wichtigkeitsreihenfolge fir
den Multiplikationsfaktor der SWR-Stabzelle.

Es ist ersichtlich, dass die Unsicherheit des U-238-Einfangquerschnitts den gré3ten Bei-
trag zur Ergebnisunsicherheit liefert, gefolgt von der Unsicherheit der mittleren Anzahl
von Neutronen pro Spaltung von U-235 und der Unsicherheit der Streureaktionen von
U-238. Aus der Erfahrung mit anderen UO,-LWR-Systemen wirde man a priori keinen
so hohen Beitrag der Unsicherheit des elastischen Streuquerschnitts erwarten. Tatsach-
lich ist die Unsicherheit dieser Reaktion fiir sich genommen nur von untergeordneter

Bedeutung; der hohe Rang ist auf die starke Korrelation mit anderen Reaktionen
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zurtckzufuihren, hauptséchlich mit dem inelastischen Streuquerschnitt. Wenn man ein
Ranking durchfihrt, bei dem die Korrelationen der Eingangsparameter nicht berticksich-
tigt werden, wird der Beitrag der elastischen U-238-Streuung vernachlassigbar, wie un-

ten zu sehen sein wird.
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Abb. 5.44 Quadrierter multipler Korrelationskoeffizient fur den Multiplikationsfaktor
der SWR-Stabzelle aus HELIOS-2/XSUSA

Bei Anwendung der deterministischen linearen Stérungstheorie werden normalerweise
Sensitivitdtsvektoren ausgewertet, also die Ableitungen einer betrachteten Ergebnis-
grol3e in Bezug auf die unsicheren Eingabeparameter. Eine Aufschliisselung nach par-
tiellen Unsicherheitsbeitrdgen wird dann mit den partiellen Sensitivitdtsvektoren und den
partiellen Kovarianzmatrizen fur eine Gruppe unsicherer Eingabeparameter durchge-
fuhrt, wiederum typischerweise eine individuelle Reaktion eines einzelnen Nuklids, inte-
griert Uber die Energie. Die resultierenden Grof3en kénnen als Unsicherheiten interpre-
tiert werden, die sich aus der einzelnen Reaktion ergeben, unter der Annahme, es gebe

keine Korrelationen zu anderen Reaktionen.

In Abb. 5.45 und Abb. 5.46, die sich auf die SWR-Stabzelle beziehen, sind die Sensitivi-
tatsvektoren des Multiplikationsfaktors in Bezug auf die beiden wichtigsten Reaktionen,
den Einfangquerschnitt von U-238 und die mittlere Anzahl von Neutronen pro Spaltung
von U-235, dargestellt. Fur die TSUNAMI-Ergebnisse wurden die urspringlich in
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252 Energiegruppen angegebenen Sensitivitaten auf die 44-Gruppen-Struktur der Kova-
rianzdaten reduziert, um den Vergleich mit den Ergebnissen von HELIOS-2/XSUSA zu
erleichtern. Diese werden zusammen mit abgeschétzten 95 %-Konfidenzintervallen an-
gegeben. Fur die mittlere Anzahl von Neutronen pro Spaltung von U-235 wird eine sehr
zufriedenstellende Ubereinstimmung beobachtet. Beim U-238-Einfangquerschnitt gibt
es eine deutliche Abweichung im Resonanzbereich, vermutlich aufgrund der unter-
schiedlichen Resonanz-Selbstabschirmungsmethoden in SCALE und HELIOS-2 sowie
der Vernachlassigung impliziter Effekte in HELIOS-2/XSUSA.
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Abb. 5.45 Sensitivitat des SWR-Stabzell-Multiplikationsfaktors bzgl. des U-238-Ein-
fangquerschnitts aus TSUNAMI und HELIOS-2/XSUSA
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Abb. 5.47 Unsicherheits-"Breakdown" fir den Multiplikationsfaktor der SWR-
Stabzelle aus TSUNAMI und HELIOS-2/XSUSA

Schlie3lich istin Abb. 5.47 der resultierende Unsicherheits-"Breakdown" dargestellt. Auf-
grund des Unterschieds in den Sensitivitatsvektoren, die sich aus TSUNAMI und
HELIOS-2/XSUSA ergeben, gibt es eine gewisse Abweichung fur den Beitrag des
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Einfangquerschnitts von U-238. Fir alle anderen Reaktionen stimmen die Beitrdge sehr
gut Uberein. Die Hauptbeitrdge, die durch Berechnung der quadrierten multiplen Korre-
lationskoeffizienten (siehe Abb. 5.44) gefunden wurden, sind auch in Abb. 5.47 mit ei-
nem hohen Rang aufgefihrt, mit Ausnahme des elastischen U-238-Streuquerschnitts,

wie oben erlautert.

5.6 Behandlung impliziter Effekte

Bislang wurden in XSUSA die Variationen der Wirkungsquerschnitte auf die bereits ab-
geschirmten Daten angewandt; damit wird der Einfluss der Resonanzselbstabschir-
mungsrechnung auf die Unsicherheiten, die sog. impliziten Effekte, vernachlassigt, was
in vielen Anwendungsfallen eine gute Naherung ist. Dies hat gegeniber einer Vorge-
hensweise, bei der bereits die nicht-abgeschirmten Wirkungsquerschnitte variiert wer-
den, wie sie im SCALE-Modul SAMPLER realisiert ist, den Vorteil, dass die Resonanz-
selbstabschirmungsrechnung nicht bei jedem Rechenlauf mit variierten Wirkungs-
guerschnitten erneut durchgefuhrt werden muss. Problemabhangig kann die Resonanz-
selbstabschirmungsrechnung einen signifikanten Anteil der Gesamtrechenzeit einneh-
men. Dennoch kénnen diese sog. impliziten Effekte eine deutliche Rolle spielen, etwa
beim Einfangquerschnitt von U-238 im Resonanzbereich, und sollten daher mitberiick-
sichtigt werden. Bei den Arbeiten zu RS1536 /ZWE 18/ wurde ein Verfahren skizziert,
wie sich der implizite Anteil der Unsicherheiten stérungstheoretisch erfassen lasst, ohne
dass dabei zu jeder Variationsrechnung eine erneute Resonanzselbstabschirmungs-
rechnung durchgefiihrt werden muisste und der erhebliche Geschwindigkeitsvorteil der
XSUSA-Methodik verlorenginge. Dies erfolgt durch Verwendung der in SCALE integrier-
ten Methode zur Beschreibung der Sensitivitaten in der Resonanzselbstabschirmungs-
rechnung. Damit lassen sich Korrekturen fUr die Variationen der abgeschirmten Wir-

kungsquerschnitte bestimmen, die die impliziten Effekte beschreiben.

Nun hat sich bei der Implementierung der Methodik herausgestellt, dass diese Herange-
hensweise, bei der zunachst eindimensionale TSUNAMI-Berechnungen durchgefiihrt
werden, und dann aus den erhaltenen Sensitivitdtsdateien die Gré3en extrahiert werden,
die dazu dienen, die Variationen der abgeschirmten Wirkungsquerschnitte zu korrigie-
ren, hdchst ineffizient ist. Schwerer wiegt allerdings, dass der TSUNAMI-Ansatz zur Be-
rechnung der impliziten Sensitivitaten eine methodische Schwache aufweist. Darauf wird

weiter unten ndher eingegangen. Insgesamt war es daher geboten, ein neues Verfahren
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zu entwickeln, das zum einen einfach handhabbar, zum anderen methodisch einwand-

frei ist.

In TSUNAMI wird zur Berechnung der impliziten Sensitivitdten ein AD-Verfahren (AD =
Automatic Differentiation) auf die Resonanzselbstabschirmungsberechnung angewen-
det /HOR 91/. Diese Sequenz besteht gewothnlich aus dem Modul BONAMI, das im
nicht-aufgeldésten Resonanzbereich die Bondarenko-Methode anwendet, und dem Mo-
dul CENTRM, das im aufgelésten Resonanzbereich die Boltzmann-Gleichung mit Wir-
kungsquerschnitten in kontinuierlicher Energiedarstellung I6st. Dabei ist zu bemerken,
dass zur Berechnung der impliziten Sensitivitaten das AD-Verfahren nur auf BONAMI
angewendet wird, woflr Bondarenko-Faktoren Uber den vollstdndigen Energiebereich
herangezogen werden. Dies stellt eine Naherung dar, die abhangig vom betrachteten
System und der betrachteten Reaktion Abweichungen von der Referenzlésung verursa-
chen kann. Das AD-Verfahren wird im Wesentlichen auf die Berechnung der Sensitivita-
ten bzgl. der Nukliddichten in BONAMI angewendet, was &quivalent zur Berechnung der
Sensitivitdten bzgl. der totalen Wirkungsquerschnitte ist. AnschlieBend werden daraus
die Sensitivitdten bzgl. der einzelnen partiellen Wirkungsquerschnitte (elastische und
inelastische Streuung, n,2n, Spaltung und Einfang) abgeleitet, siehe Gl. (6.3.29) in
/REA 18/. Dabei wird stillschweigend angenommen, dass eine relative Anderung des
totalen Wirkungsquerschnitts mit denselben relativen Anderungen der partiellen Wir-
kungsquerschnitte einhergeht, da wie gesagt von Anderungen in den Nukliddichten aus-
gegangen wird. In Wahrheit beschreibt die Sensitivitat bzgl. eines partiellen Wirkungs-
querschnitts aber die Anderung der ErgebnisgréRe bei einer Stérung des betrachteten
partiellen Wirkungsquerschnitts allein, wobei die restlichen partiellen Wirkungsquer-
schnitte konstant gehalten werden. Die in TSUNAMI zugrundeliegende Annahme zur
Herleitung der Sensitivitaten bzgl. der partiellen Wirkungsquerschnitte aus der Sensitivi-
tat bzgl. des totalen Wirkungsquerschnitts stellt also erneut eine Naherung dar, deren

Qualitat vom betrachteten System und der betrachteten Reaktion abh&ngt.

Daher wurde eine neue Berechnungssequenz eingefihrt, bei der auf beide oben be-
schriebenen Naherungen verzichtet wird. Dabei werden zusatzlich zur nominalen Reso-
nanzselbstabschirmungsberechnung noch solche Sequenzen durchgefiihrt, bei denen
die individuellen partiellen Wirkungsquerschnitte fur die relevanten Reaktionen separat
um einen kleinen Betrag (hier hat sich ein Wert von 5 % als sinnvoll erwiesen) variiert

werden. Dies erfordert zwar gegeniiber TSUNAMI einen Mehraufwand, ist aber
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methodisch befriedigender und liefert in einigen Féllen eine sichtbare Verbesserung der

Ergebnisse, wie unten gezeigt wird.

Zur Validierung der Methodik wird ein eindimensionales System aus dem International
Handbook of Evaluated Criticality Safety Benchmark Experiments /NEA 19a/ herange-
zogen, namlich eine Losung mit niedrig angereichertem Uran in sphéarischer Geometrie,
beschrieben unter dem Bezeichner LEU-SOL-THERM-002 (Case 1). Dabei werden Be-
rechnungen mit TSUNAMI-CE und TSUNAMI-1D durchgeftihrt. TSUNAMI-CE verwen-
det als Transportprogramm den Monte-Carlo-Code KENO mit nuklearen Daten in konti-
nuierlicher Energiedarstellung; dies wird, was den Multiplikationsfaktor anbelangt, als
Referenzlosung angesehen. TSUNAMI-1D verwendet als Transportprogramm den ein-
dimensionalen Sy-Code XSDRN mit Multigruppen-Daten. Die Nominalergebnisse flr
den Multiplikationsfaktor werden in Tab. 5.12 mit dem Benchmark-Wert verglichen. Es
zeigt sich, dass die Multigruppen-Daten mit 252 und 56 Energiegruppen nahezu identi-
sche Ergebnisse liefern; Fir die Sensitivitditsanalysen werden daher die 56-Gruppen-

Daten herangezogen.

Tab. 5.12 Multiplikationsfaktor fur das kritische Experiment LEU-SOL-THERM-002
(Case 1) aus SCALE mit ENDF/B-VII.1-Daten

Benchmark 1,0038 + 0,0040
KENO, kontinuierliche Energie 0,99908 + 0,00008
XSDRN, 252 Gruppen 0,99873
XSDRN, 56 Gruppen 0,99816

Der Unsicherheits-,Breakdown*, der sich aus den verschiedenen Methoden ergibt, ist in
Abb. 5.48 dargestellt. Dabei bezeichnet ,TSUNAMI expl.“ die Werte, die sich aus
TSUNAMI ohne Berlcksichtigung der impliziten Anteile ergeben, ,TSUNAMI total* die
Werte, die die Standard-Anwendung von TSUNAMI unter Bericksichtigung der implizi-
ten und expliziten Beitrdge liefert, und ,TSUNAMI expl.+corr.” die Werte aus der oben
beschriebenen neuen Berechnungssequenz, denen die expliziten Sensitivititen aus
TSUNAMI zugrunde liegen, und deren implizite Anteile durch direkte Stérung der nicht-

abgeschirmten Wirkungsquerschnitte berechnet werden.

Die Balken fir einige bzgl. impliziter Effekte irrelevanter Reaktionen sind in Abb. 5.48
abgeschnitten. Die impliziten Anteile treten erwartungsgemalf fiir den Einfangquerschnitt
und den elastischen Streuquerschnitt von U-238 deutlich zutage, in geringerem Umfang

auch fur den elastischen Streuguerschnitt von H-1 und O-16. Besondere Beachtung ist
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den Werten fir den elastischen Streuquerschnitt von U-238 zu schenken, die in
Abb. 5.48 zusétzlich vergroRert dargestellt sind. Hier zeigt sich ein deutlicher Unter-
schied zwischen den totalen Beitrdgen aus TSUNAMI und der neuen Berechnungsse-
quenz, wobei letztere wesentlich geringere Abweichungen zum Referenzwert aus

TSUNAMI-CE liefert.

0.14 0.025
B TSUNAMI-CE
0.12 B TSUNAMI-1D expl. 0.020
0.10 = TSUNAMI-1D total 5015
> TSUNAMI-1D expl.+corr.
= 0.08 0.010
& ]
E0.0G 0.005 I
s
o 0.04 000
=
< 0.02 I H
0.00 IH II T[]
([
-0.02
-0.04

u-235 nubar - nubar
h-1n,g -n,g

u-235 chi - chi

u-235 fission - fission
u-235n,g -n,g
u-235 fission - n,g
u-228 n,g -n,g

h-1 elastic - elastic
0-16 elastic - elastic
u-238 n,n' - n,n’
u-238 n,n' - elastic
u-238 elastic -n,g
u-238 elastic - elastic
f-19 n,n' - elastic
19 n,n'-n,n'

f-19 elastic - elastic

Abb. 5.48 Unsicherheits-"Breakdown" fiir den Multiplikationsfaktor der kritischen An-
ordnung LEU-SOL-THERM-002 (Case 1)

Der Einfluss der impliziten Anteile wird in den folgenden Abbildungen noch deutlicher, in
denen die jeweiligen Sensitivitatsprofile dargestellt sind. Einen generellen Eindruck ver-
mittelt Abb. 5.49, die das Sensitivitatsprofil bzgl. des Einfangquerschnitts von U-238 dar-
stellt. Der Unterschied zwischen expliziten und totalen Sensitivitaten ist deutlich erkenn-
bar. In diesem Fall stimmen die sich aus TSUNAMI und der neuen Berechnungssequenz
ergebenden totalen Sensitivitdten sehr gut miteinander und mit denen aus TSUNAMI-
CE Uberein; dies ist in dem gezeigten Ausschnitt flr zwei Resonanzen verdeutlicht. An-
ders verhdlt es sich bei dem Sensitivitatsprofil bzgl. des elastischen Streuquerschnitts
von U-238, siehe Abb. 5.50. Hier ist anhand des Ausschnitts sichtbar, dass sich die to-
talen Sensitivitdten aus TSUNAMI und der neuen Berechnungssequenz deutlich unter-
scheiden, und die neue Berechnungssequenz eine bessere Ubereinstimmung mit
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TSUNAMI-CE ergibt, was die Befunde fur den Unsicherheits-,Breakdown” in Abb. 5.48

erklart.
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Abb. 5.49 Sensitivitat des Multiplikationsfaktors von LEU-SOL-THERM-002 (Case 1)
bzgl. des U-238-Einfangquerschnitts
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Abb. 5.50 Sensitivitat des Multiplikationsfaktors von LEU-SOL-THERM-002 (Case 1)

bzgl. des elastischen U-238-Streuquerschnitts

Sollen in S/U-Analysen neben den Unsicherheiten der Wirkungsquerschnitte auch die
Unsicherheiten in den technologischen Parametern beriicksichtigt werden, ist zu beach-
ten, dass auch die Unsicherheiten der technologischen Parameter Einfluss auf die Re-
sonanzselbstabschirmungsrechnungen haben kénnen und damit analog zur gerade ge-
fuhrten Diskussion ebenfalls zu impliziten Effekten fihren. Aus diesem Grund wird die
Variation technologischer Parameter in Unsicherheitsanalysen mit Codes wie z. B. dem
GRS-Code SUNCISTT /BEH 14/ oder dem SCALE-Modul SAMPLER vor der Resonanz-

selbstabschirmungsrechnung durchgefiihrt.

Um nun in S/U-Analysen unter Beteiligung von XSUSA auch Unsicherheiten in techno-
logischen Parametern berlcksichtigen zu kénnen, bedarf es folglich einer entsprechen-
den Bestimmung dieser weiteren impliziten Effekte bzw. der sich daraus ergebenden
Korrekturen flr die Variationen der abgeschirmten Wirkungsquerschnitte in XSUSA. Sie
kénnen auf analoge Weise zur eben beschriebenen Methodik ermittelt werden. In die-
sem Fall sind dann ausgehend von der nominellen Situation entsprechende zusatzliche
Resonanzselbstabschirmungsrechnungen mit einzeln variierten technologischen Para-

metern durchzufuhren.
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Die konkrete Umsetzung des oben beschriebenen Verfahrens erfolgte in Form eines ei-
genstandigen Software-Moduls, welches dann die Bestimmung der impliziten Effekte
bzw. der notwendigen Korrekturen fur das System XSUSA/SCALE ubernimmt. Dieses
Modul, fur welches der GRS-Arbeitsname DIMPLES (determing implicit effects of selfs-
hielded XS) gewahlt wurde, wurde in erster Linie als eigenstandig lauffahig in der Pro-
grammiersprache Python implementiert (Stand alone-Variante). Es ist aber auch vorge-
sehen, dass es in den GRS-Code SUNCISTT direkt eingebunden und von diesem
wahrend der Laufzeit angesteuert und ausgefuhrt werden kann. Eine schematische Dar-

stellung des Ablaufschemas der Stand alone-Variante ist in Abb. 5.51 wiedergegeben.

User

v

DIMPLES-
Inputfile

SCALE-
Inputfile

< Analyse SCALE-Inputfile \
Extract resonance treatment parameters ‘..
Create T-XSEC/PALEALE input files

v

T-XSEC/PALEALE
-Input files

Run input files

PALEALE-
Output files

DIMPLES

DIMPLES steering
¥

Collect results
\ —>| Calculate implicit effects and corrections ;
. Create corretion file for XSUSA A

corretion file XSUSA

Abb. 5.51 Schematischer Programmablauf des Moduls DIMPLES

Mit den notwendigen Angaben des Anwenders bzw. mit den von SUNCISTT bereitge-
stellten Informationen erstellt DIMPLES eigenstandig die notwendigen Eingabedaten fur
die Resonanzselbstabschirmungsrechnungen mit einzeln variierten Parametern und
fuhrt diese aus. Fur die Resonanzselbstabschirmungsrechnungen wird das SCALE-
Modul T-XSEC in Verbindung mit dem Modul PALEALE genutzt. Letzteres dient dabei
dem einfachen Auslesen der mit T-XSEC erzeugten abgeschirmten Wirkungsquer-
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schnittsbibliotheken und wird im selben Eingabedatensatz aufgerufen. Die damit erzeug-
ten Ausgabedaten enthalten als Resultat die Werte der selbstabgeschirmten Wirkungs-
querschnitte, welche mit den einzeln variierten Parametern erzeugt wurden, und aus
welchen die Korrekturen fir die Variationen der abgeschirmten Wirkungsquerschnitte in

XSUSA abgeleitet werden konnen.

Um die Funktionsweise von DIMPLES zu demonstrieren wurde eine Brennstabzelle mit
den geometrischen Abmessungen eines typischen 18 x 18-Druckwasserreaktor-Brenn-
elements und UO2-Brennstoff mit 4 % U-235 Anreicherung betrachtet und exemplarisch
Pellet- sowie der Brennstabradius (= Claddingauf3enradius) als unsichere technologi-
sche Parameter angenommen. Die Abb. 5.52 und Abb. 5.53 zeigen Beispiele der resul-
tierenden abgeschirmten Wirkungsquerschnitte aus den mit DIMPLES durchgefiihrten
Resonanzselbstabschirmungsrechnungen mit einzeln variierten Radien und unter Ver-
wendung der im SCALE-Paket enthaltenen 56-Gruppen-Wirkungs-querschnittsbiblio-
thek basierend auf ENDF/B-VII.1. Zusatzlich zeigen die Abbildungen Beispiele der Wir-
kungsquerschnittsanderungen in einzelnen Energiegruppen, woraus sich ein
(weitgehend) linearer Zusammenhang mit den jeweiligen Anderungen der technologi-
schen Parameter ergibt. Dieser lineare Zusammenhang dient dann zur Korrektur der

variierten abgeschirmten Wirkungsquerschnitte in XSUSA.
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U235, Spaltung
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U235, Spaltung
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5.7 Unsicherheitsanalysen zu Reaktortransienten

Die im Vorhaben RS1536 /ZWE 18/ begonnenen Untersuchungen zum Einfluss von Un-
sicherheiten nuklearer Wirkungsquerschnittsdaten auf Ergebnisunsicherheiten von Re-
aktortransienten wurden fortgesetzt. Hierzu wurde als Modellreaktor erneut der TMI-1
Minikern aus Phase Il des LWR-UAM Benchmarks (vgl. Kap. 4.2) verwendet. Zur Mo-
dellierung charakteristisch unterschiedlicher Transientenverlaufe innerhalb der Stich-
probe, wurde in diesem Fall eine Reaktivitatszufuhr von nominal 0,97 $, also knapp un-
terhalb des prompt kritischen Zustands, gewahlt. Dafur wird das im Kern zentral
angeordnete AgInCd-Steuerelement vom vollstandig eingefahrenen Zustand innerhalb
von 10 s um 60 cm aus dem Kern ausgefahren und anschlieRend, innerhalb der nachs-
ten 20 s, wieder in den Kern eingefahren. Der Ausgangszustand entspricht dem Nulllast-

Heild Zustand mit einer anfanglichen Leistung von 0,1409 MW.

Fir das UO»>-Brennelement und fir den radialen Reflektor wurden 1.000 variierte, Uber
thermohydraulische Rickwirkungsdaten parametrisierte Wirkungsquerschnittsbibliothe-
ken verwendet /ZWE 18/. Diese basieren auf Spektralrechnungen mit T-NEWT aus dem
SCALE 6.1-Programmpaket und auf der Variation der zugrundeliegenden mikroskopi-
schen Wirkungsquerschnitte mit der XSUSA-Methodik. In dieser Studie wurde fir die
1.000 Transientenrechnungen der Stichprobe das gekoppelte NK/TH-Codesystem
DYN3D-ATHLET verwendet. In jeder Rechnung aus der Stichprobe erfolgt vor der zeit-
abhangigen Rechnung zunachst eine Ermittlung der kritischen Borkonzentration, damit
jede Transiente vom kritischen Zustand startet. Aufgrund der variierten Wirkungsquer-
schnittsdaten ergibt sich fur jede der 1.000 Rechnungen eine andere kritische Borkon-
zentration. Der Mittelwert der Stichprobe ergibt sich zu 1.252 ppm mit einer Standardab-
weichung von 56 ppm. Zudem wurde eine Transientenrechnung mit nominalen, also
nicht-variierten Wirkungsquerschnitten durchgefiihrt. Die kritische Borkonzentration die-
ser Rechnung ist 1.251 ppm.

Abb. 5.54 zeigt den Verlauf der Leistung fur die nominale Rechnung und den Mittelwert,
den Median und das einseitige, obere (95 %, 95 %) Wilks Toleranzlimit der Stichprobe.
Die Leistung der nominalen Rechnung erreicht ein Maximum von 15,99 MW. Die Stich-
probe zeichnet sich durch Rechnungen mit charakteristisch unterschiedlichen Verlaufen
aus: Einige Rechnungen zeigen eine prompte Uberkritikalitat und somit hohe Leistungs-
spitzen, die anderen Rechnungen zeigen verzdgert Uberkritisch und haben deswegen
nur eine moderate Leistungszunahme. Die prompt Uberkritischen Féalle fihren zu einer

schiefen Verteilung der Leistung. Dies zeigt sich zum Beispiel an dem deutlich héheren
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Maximum des Mittelwerts mit 38,36 MW im Vergleich zum Maximum des Medians mit

16,7 MW. Die Annahme einer Normalverteilung fir die gesamte Problemzeit ist nicht

gultig.

Aus diesem Grund wurde die Stichprobe mit dem verteilungsfreien, einseitigen, oberen
(95 %, 95 %) Wilks Toleranzlimit anstatt mit einem symmetrischen Unsicherheitsintervall
basierend auf Standardabweichungen ausgewertet. Das einseitige, obere (95 %, 95 %)
Wilks Toleranzlimit schliel3t mit 95 % statistischer Konfidenz 95 % der Rechnungen ein
/KRZ 90/. Das ermittelte Wilks Toleranzlimit dieser Stichprobe erreicht ein Maximum von

189,2 MW und ist somit in deutlichem Kontrast zum Maximum der nominalen Rechnung.
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Abb. 5.54 Einfluss der Unsicherheiten nuklearer Wirkungsquerschnittsdaten auf den

Leistungsverlauf einer 0,97 $ Transiente im TMI-1 Minikern

Fur ausgewahlte Isotope und Reaktionen werden in Abb. 5.55 multiple quadrierte Kor-
relationskoeffizienten R? (vgl. Kap. 5.5) mit den entsprechenden Konfidenzintervallen
und Signifikanzb&ndern gezeigt. Wahrend des Ausfahrens des Steuerstabs liefert die
Unsicherheit der U-235 Neutronenausbeute den Hauptbeitrag zur Unsicherheit der er-
mittelten Leistung. Ab ca. 11,5 s dominieren die Unsicherheiten der elastischen und
inelastischen Streuung von U-238 die Unsicherheit der Leistung. Der hohe Beitrag der
elastischen Streuung zur Ergebnisunsicherheit wird dabei durch die Korrelation zur
inelastischen Streuung verursacht /AUR 17/. Die Beitrage der Unsicherheit des U-238

Neutroneneinfangs und der Unsicherheit des U-235 Spaltspektrums zur Ergebnis-
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unsicherheit sind gering. Zum Zeitpunkt der maximalen Leistung ist bei allen R2-Verlau-
fen, jedoch insbesondere bei den Streuquerschnitten von U-238, ein Minimum zu erken-
nen. Diese Minima deuten an, dass zu diesem Zeitpunkt die Unsicherheit der Leistung
durch nicht-lineare Effekte beeinflusst wird. Diese Unsicherheits- und Sensitivitdtsana-
lyse zeigte, dass bei einer Reaktivitatstransiente mit einer Reaktivitatszufuhr knapp un-
terhalb des prompt kritischen Zustands die Unsicherheiten in den Wirkungsquerschnitts-
daten einen erheblichen Einfluss auf das berechnete reaktordynamische Verhalten des
Kerns haben. Einige Félle aus der Stichprobe erreichen den prompt kritischen bzw. Giber-

kritischen Zustand und damit hohe Reaktorleistungen.
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Abb. 5.55 Nuklidreaktionen die Hauptbeitrage zur Ergebnisunsicherheit der Leistung

darstellen
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6 AP 4: Uberprifung der nuklearen Berechnungskette im
Hinblick auf Accident Tolerant Fuels

6.1 Einfuhrung

Bereits seit der Kernschmelze 1979 in Harrisburg (TMI-2), USA, und erheblich verstarkt
nach der Havarie des japanischen Kernkraftwerks Fukushima Daiichi im Jahr 2011 gibt
es weltweit umfassende Bestrebungen, Kernbrennstoffe zu entwickeln, die unter Stor-
und Unfallbedingungen eine erhéhte Widerstandsfahigkeit gegen Oxidation oder
Schmelze aufweisen /ZIN 14/. Unter dem Oberbegriff der sog. Accident-Tolerant
Fuels (ATF), die v. a. in der US-amerikanischen Literatur auch als Advanced Technology
Fuels referenziert werden, versteht man eine Vielzahl neuer, vom herkdbmmlichen Uran-
dioxid-Pellet in Zirkonium-basiertem Hullrohr abweichender Brennstoffkonzepte, die die-
sen Anforderungen gerecht werden sollen. Sie reichen von vergleichsweise geringfugi-
gen Modifikationen des bekannten Brennstabs wie diinnen Beschichtungen aus Chrom
auf dem Zirkonium-basierten Hullrohr bis hin zu vollig neuen Materialien wie Uransilizid
als Brennstoff oder Eisen-Chrom-Aluminium (FeCrAl) oder Siliziumcarbid (SiC) als Hull-
rohrmaterial. Mittlerweile befinden sich weltweit erste Teststabe verschiedener Konzepte
in mehreren kommerziellen Kernkraftwerken im Probebetrieb /WNN 18/, /WNN 19a/,
/WNN 19b/, /WNN 19c¢/, /WNN 19d/.

Neben vielen anderen Aspekten haben diese Anderungen Auswirkungen auf die neut-
ronenphysikalischen Eigenschaften der eingesetzten Brennstoffe gegentiber den wohl-
bekannten Standardmaterialien /'YOU 16/. Daher hat die GRS die Eignung der Teile ihrer
nuklearen Berechnungswerkzeuge /SCH 18/ mit Bezug zur Neutronenphysik fir ausge-
wahlte, reprasentative ATF-Konzepte Uberprift. Dies betrifft externe ebenso wie selbst
entwickelte Rechenverfahren sowie deren Kopplungen. Als Auswahlkriterien wurden ei-
nerseits die kurzfristige Einsatzreife jeweiliger Konzepte und andererseits die wissen-
schatftlich-technische Herausforderung bei der Modellierung z. B. aufgrund spezifischer

geometrischer Heterogenitdten herangezogen.

Rechenverfahren

Der neutronenphysikalische Teil der GRS-Kernsimulationskette /SCH 18/ mit Wirkungs-
querschnittsprozessierung und Neutronenkinetik sowie gekoppelter neutronenphysika-

lisch-/thermohydraulischer Berechnungsmethoden ist gut etabliert und fur Leichtwasser-
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reaktorsysteme mit quadratischen oder sechseckigen Brennelementen mit niedrig ange-
reichertem Urandioxidbrennstoff und Hullrohrmaterial auf Basis von Zirkoniumlegierun-
gen (UO2/Zr) validiert. Dabei werden auch externe Werkzeuge eingesetzt, darunter u. a.
verschiedene Berechnungssequenzen aus dem SCALE-Programmsystem /REA 18/
und der Monte-Carlo-Code Serpent /LEP 15/.

Die Entwicklung verschiedener ATF-Konzepte fihrt neue Elemente und teilweise neue
strukturelle Formen in die Brennstoffe ein, wodurch neue Anforderungen an die nukleare
Daten- und Querschnittsverarbeitung ins Spiel kommen. Wahrend eine generelle An-
wendbarkeit moderner Codes und nuklearer Daten auf ATF erwartet werden kann, ist
fur deren Verwendung im Bereich der nuklearen Sicherheitsbewertung eine belastbare
Verifikation und Validierung der Berechnungsergebnisse unabdingbar. In der Regel wird
dies durch Berechnung, Analyse und Bewertung geeigneter Experimente, z. B. kritischer
Benchmark-Experimente gewahrleistet, was jedoch von der Verflgbarkeit ausreichend
geeigneter Experimente abhéngig ist. Als zweite Wahl kénnen Vergleichsrechnungen
mit verschiedenen, mdglichst unabhangigen Codesystemen das Vertrauen in die Zuver-

lassigkeit einer Analyse erhéhen.

In diesem Zusammenhang bewertet die GRS die Anwendbarkeit seiner neutronenphy-
sikalischen Rechenkette auf verschiedene ATF-Konzepte, auch anhand von Konsistenz-
und Plausibilitatsprufungen. Dazu wurden in der vorliegenden Arbeit verschiedene Be-
rechnungssequenzen des SCALE 6.2.3'-Programmsystems auf generische ATF-
Modellsysteme angewendet, einschlie3lich Brennstab- und Brennelement-Modelle. Es
wurden verschiedene ENDF/B-VII.1-basierte Wirkungsquerschnittsbibliotheken in 56
und 252 Energiegruppen verwendet, wie sie mit SCALE ausgeliefert wurden. Zu Ver-
gleichszwecken wurde auch die éltere ENDF/B-VII.0-basierte Bibliothek in 238 Energie-
gruppen verwendet. Die Rechnungen umfassen statistische (CSASS5) und deterministi-
sche (NEWT) kes-Berechnungen, Wirkungsquerschnittsprozessierung (NEWT), Sensi-
tivitats- und Unsicherheitsanalysen (TSUNAMI) sowie Abbrand- und Aktivierungsbe-
rechnungen (TRITON). Dartber hinaus wurde eine Reihe kritischer Benchmark-Konfi-

gurationen modelliert und eine Uberpriifung auf inre Eignung zur stringenten Validierung

1 Zum Zeitpunkt der abschlieBenden Berichterstellung war bereits die Version 6.2.4 des SCALE-Pakets
aktuell. Weitergehende Untersuchungen mit dieser neuen Version wurden im Rahmen dieses Vorhabens
nicht systematisch durchgefiihrt. Da es sich bei diesem Versionsschritt lediglich um Fehlerkorrekturen
einzelner Module handelt, ist die grundsatzliche Aussage der vorliegenden Arbeiten im Hinblick auf
SCALE6.2 nicht in Frage gestellt.

148



eines ausgewahlten ATF-Konzepts unter Verwendung einer generischen Eisen-Chrom-
Aluminium-Beschichtung (FeCrAl) unternommen (TSUNAMI-IP).

Als davon unabhangiges Berechnungssystem wurde der Monte-Carlo-Code Serpent mit
seinen im Lieferumfang befindlichen ENDF/B-VII.0-basierten CE Wirkungsquerschnitts-
daten fiir keg-Berechnungen und die Querschnittsverarbeitung als unabhéngiges Uber-
prifungswerkzeug verwendet. Serpent wird routinemaflig in der nuklearen Simulations-
kette der GRS eingesetzt /SCH 18/.

Vergleichende Abbrand- und Aktivierungsrechnungen wurden mit dem GRS-eigenen
Rechenverfahren MoTlve /HAN 19/ durchgefuhrt. Der GRS-Kernsimulator KMACS
/ZIL 18b/ wurde ebenfalls anhand eines bekannten Benchmark-Systems /HOR 18/
(vgl. Kap. 3.2) erprobt, das zu diesem Zweck durch einige ATF-Komponenten modifiziert

wurde.

Speziell zu Systemen mit doppelter Heterogenitat, wie z. B. TRISO-Partikel in inerter
Matrix in Pelletform, wurden Untersuchungen mit dem GRS-eigenen Unsicherheits- und
Sensitivitdtsanalysewerkzeug XSUSA /ZWE 09/ durchgeftihrt.

6.2 Vergleichende Analysen ausgewéahlter ATF-Konzepte gegentiber dem
Standardsystem
6.2.1 Vorbereitende Arbeiten zur Sondierung

Durch eine Recherche in aktuellen Publikationen wurden relevante ATF-Konzepte iden-
tifiziert und zusammengestellt. Entsprechende alternative Materialien oder Materialmo-
difikationen fur den Kernbrennstoff selbst (Pellets) sowie die Hullrohre wurden gesichtet,
wobei der Bericht State-of-the-Art Report on Light Water Reactor Accident-Tolerant
Fuels /BIS 18/ der OECD-NEA, Stand 2018, mit seinem Literaturverzeichnis eine mal3-
gebliche Quelle darstellte. Wesentliche chemische Elemente und Komponenten dieser
ATF-Konzepte, welche in dem bisherigen Standardsystem, UO,-Brennstoff in Hillrohren
aus Zirconium-basierten Legierungen (UO/Zr), keine Rolle spielen, wurden daraus er-
arbeitet. Neu sind v. a. die Isotope der Elemente Eisen (Fe), Chrom (Cr), Aluminium (Al)
und Silizium (Si), sowie in geringerem Umfang vorkommend auch weitere Elemente wie
Molybdan (Mo) und Kohlenstoff (C). Weiterhin werden Anordnungen mit héherer Hete-
rogenitat sowohl im Brennstoff als auch im Hullrohr als in den bisherigen Standardkon-

zepten diskutiert.
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Folgende wesentliche Herausforderungen an die bestehende neutronenphysikalische

Rechenkette der GRS wurden daraus identifiziert:

¢ die Verwendung und Etablierung von Wirkungsquerschnitten von Materialien, die
bislang weniger gut qualifiziert sind als die der Standardmaterialien UO und Zir-

konium,

¢ die Prozessierung von unterschiedlichen Wirkungsquerschnitten fir heterogene
Hullrohre welche aus mehreren Schichten bestehen (Coating, Multi-Layer) mit
Standardverfahren v.a. in Bezug auf Energie-Gruppendarstellung und Reso-

nanz-Selbstabschirmung, sowie

o die Prozessierung von homogenisierten Wirkungsquerschnitten von (z. T. mehr-
fach) heterogenen Brennstoff-Systemen, z. B. Coated Particles (TRISO) in inerter
Matrix in Pelletform, diese in Brennstdben in wassermoderierter LWR-

Brennelement-Geometrie.

Ubergeordnetes Ziel der Untersuchungen ist die Durchfiihrung von Testrechnungen im
Vergleich zu Experimenten, anderen Rechenverfahren (Rechen-Benchmarks), sowie
Wirkungsquerschnitten in unterschiedlicher Energie-Darstellung, im Hinblick auf Uber-
einstimmung, Konsistenz und Plausibilitat gegentber physikalischen Zusammenhé&ngen

und Randbedingungen.

Zunachst wurden fur eine umfangreiche Reihe von Brennstoff-/Hillrohr-Kombinationen,
welche aus der Literaturrecherche resultieren, Parameterstudien zur Reaktivitat auf Ba-
sis eines standardisierten Stabzellenmodells (vgl. Kap. 6.2.2) durchgefihrt. Diese Stu-
dien zeigen, je nach Brennstoffdichte und Neutronenabsorptionsvermdgen der Hullrohr-
materialien, plausible Ergebnisse: Je hoher das Neutronenabsorptionsvermdgen der
beteiligten Elemente (z. B. Fe, Cr, ...) desto niedriger der resultierende infinite Multipli-
kationsfaktor kixs des Stabzellensystems. Auch die Grdéfienordnungen der Differenzen

liegen in einem nach Expertenschatzung plausiblen Wertebereich.

In Abb. 6.1 sind als Voruntersuchung zu Sondierungszwecken errechnete infinite Multi-
plikationsfaktoren ki fUr infinite Stabzellengitter aus Brennstédben gemal verschiedenen
ATF-Konzepten dargestellt. Die Konzepte sind grundsatzlich /BIS 18/ enthommen und
dort ndher beschrieben. Fir die Kritikalitdtsrechnungen wurden unterschiedliche Codes
aus dem SCALE-Programmsystem /REA 18/ eingesetzt. Die roten Balken kennzeichnen

Monte-Carlo-Rechnungen mit der Sequenz CSAS5 und CE Wirkungsquerschnitten
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nach ENDF/B-VII.1, wahrend griin deterministische zweidimensionale Rechnungen mit
NEWT und blau wiederum Monte-Carlo-Rechnungen mit CSASS darstellen, die letzteren
beiden mit Wirkungsquerschnitten nach ENDF/B-VII.1 in 56 Energiegruppen. Fur weitere
Analysen wurde diese umfangreiche Auswahl der untersuchten Konzepte anhand oben-

stehender Kriterien nédher eingegrenzt, siehe Kap. 6.2.
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Die Abbildung zeigt, dass fir jedes der betrachteten Stabzellensysteme, die mit den un-
terschiedlichen Berechnungsvarianten erzielten Ergebnisse nahe beisammen liegen.
Daraus wird gefolgert, dass eine Eingrenzung der ATF-Konzepte die allgemeine Gliltig-
keit der getroffenen Aussagen im Hinblick auf die Anwendbarkeit der eingesetzten Re-
chenverfahren nicht unnétig beschrankt. Monte-Carlo-Rechnungen werden héufig als
Referenz betrachtet, da die spektrale Auflosung der Wirkungsquerschnittsdaten feiner
ist als in der Gruppendarstellung. Innerhalb des SCALE-Programmsystems wird zudem
der deterministische Code NEWT (bzw. die Rechensequenzen T-NEWT und T-DEPL)
zur Erzeugung von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten z. B. fir den Einsatz in noda-

len Codes oder einem Kernsimulator verwendet.

In den weiteren Arbeiten wurde eine Auswahl an ATF-Konzepten getroffen und vertieft

verfolgt. Diese Arbeiten sind in den anschlieRenden Unterkapiteln naher ausgefiihrt.

6.2.2 Betrachtete generische ATF-Modellsysteme

Fur die vorliegende Analyse wurde ein standardisiertes Stabzellenmodell definiert. Es
wurde fur Stabzellenberechnungen und fir die Zusammenstellung eines
standardisierten Brennelements verwendet. Dabei wurden sechs verschiedene
Materialkombinationen untersucht, die als Fall 1 bis Fall 6 bezeichnet werden. Sie
umfassen das UO,/Zr-Standardsystem als Referenz, ein mit Chrom beschichtetes
Zr-4-Hullrohr (Fall 2), ein generisches Eisen-Chrom-Aluminium (FeCrAl)-Hullrohr
(Fall 3), ein generisches Siliziumkarbid-(SiC)-Hullrohr ohne Liner (Fall 4), und Uransilizid
als alternative Brennstoffform in FeCrAl-Hullrohr (Fall 5). Zusatzlich wurde eine
heterogene Brennstoffform modelliert, die TRISO-ahnliche Partikel in einer inerten
Matrix umfasst und ein SiC-Hullrohr unterstellt (Fall 6). Diese Auswahl erfolgte aufgrund
der kurzfristig zu erwartenden (Falle 2 und 3) sowie mittelfristig zu erwartenden (Félle 4
und 5) Einsatzreife der Konzepte. Langfristig ist auch der praktische Einsatz von Fall 6
vorstellbar. Dartber hinaus wurden die Félle 2 und 6 aufgrund ihrer gegenliiber dem
Referenzfall erhdhten strukturellen Heterogenitat ausgewahlt, da auch diese durch die
Rechenkette abgebildet werden kénnen missen und gegeniiber dem Referenzfall eine

Herausforderung darstellen.

Es wird bei dem modellierten Brennstoff angenommen, dass er eine Dichte von
10,42 g/cm?3 (95% der theoretischen Dichte) und eine Anreicherung von 4,9% U-235

aufweist. Eine Ausnahme bildet das TRISO-Partikelmodell, bei dem angenommen wird,
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dass eine Anreicherung von 9,9 % U-235 die reduzierte Gesamtmasse an Uran (qualita-

tiv) kompensiert (s. u.). Tab. 6.1 beschreibt die betrachteten Materialkombinationsfalle.

Tab. 6.1  Materialdefinitionen der betrachteten ATF-Modellfalle.

Fall Brennstoff Huille Schicht

1 (Referenz) UoO; Zr-4 n/a
2 UO: Zr-4 Cr, 50 ym

3 uo: FeCrAl n/a

4 uo: SiC n/a

5 UsSi2 FeCrAl n/a

6 TRISO/SIC SiC n/a

Fur das Zr-4 wurde die vordefinierte Standardzusammensetzung des SCALE-
Programmsystems angenommen. Die Dicke von 50 um der Chrombeschichtung in Fall 2
wird willktirlich gewéhlt, und ist im Vergleich zu realen Beschichtungen relativ hoch, um
rechnerisch einen signifikanten Effekt der schwach absorbierenden Beschichtung zu be-
obachten. Um das Moderationsverhaltnis fur alle sechs Félle konstant zu halten, wird
der Zr-4-Durchmesser in Fall 2 um 100 um verringert und so der AuRendurchmesser des
Brennstabs beibehalten, um ein dquivalentes Moderationsverhéltnis zu der Referenz-

Stabzelle und den anderen Féallen zu erreichen.

Das in den Fallen 3 und 5 aus Eisen-Chrom-Aluminium bestehende Hullrohr wird gene-
risch als 75% Fe, 20% Cr und 5% Al im Gewicht mit einer Dichte von 7,1 g/cm3 model-
liert, wéhrend das in den Fallen 4 und 6 aus Siliciumcarbid bestehende Hiillrohr als SiC
mit einer Dichte von 2,58 g/cm3 modelliert wird, beides wie durch verschiedene Beitrage
in /BIS 18/ vorgeschlagen. Eventuelle Liner-Materialien im SiC wie z.B. in /BIS 18/ be-
schrieben, werden hier vernachlassigt, da ihr Einfluss auf die neutronenphysikalischen

Eigenschaften dieser Hullrohre als geringfligig eingestuft wird.

Fur die Brennelementberechnungen wurde ein reprasentatives generisches 17 x 17-De-
sign mit 25 Fidhrungsrohren verwendet, bestehend aus 263 Standard-Brennstében
(Typ Fall 1), erganzt durch einen einzigen Brennstab des ATF-Typs an Position 16-16,
wobei dieser in zehn gleich flachengrofRen Ringzonen (,Ringzelle*) modelliert wurde. Al-
ternativ wurde fir einige Untersuchungen ein vollstdndiges ATF-Brennelement ohne

Ringzonen verwendet. In einigen weiteren Fallen wurde Sandvik ,Kanthal® D Strip“
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ISAN 18/ als willkirlich gewahlte kommerzielle FeCrAl-Variante modelliert
(vgl. Kap. 6.2.7.2), anstatt der oben erwahnten vereinfachten Zusammensetzung, die
hier qualitativ gut vergleichbare Ergebnisse liefert. Abb. 6.2 zeigt die untersuchten Mo-
delle der Stabzelle, der Ringzelle und der Brennelemente, wéhrend Tab. 6.2 die geo-

metrischen Abmessungen der modellierten Systeme zusammenfasst.

Stabzelle

Fahrungsrohr

17x17-25 Brennelementmodell Ringzelle
(an Position 16-16 im Brennelement)

Abb. 6.2 Geometrische Darstellung der verwendeten generischen Berechnungsmo-
delle fur Brennstabe und Brennelemente mit ATF
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Tab. 6.2  Stabzellenabmessungen fir unbeschichtete und beschichtete Brennstabe

und Brennelemente

Wert [cm] Wert [cm]
Parameter Falle 1, 3 bis 6 Fall 2
(ohne Beschichtung) (mit Beschichtung)

Pelletdurchmesser 0,8192 0,8192
Spaltdurchmesser 0,8356 0,8356
Hullrohrdurchmesser 0,9490 0,9390
Beschichtung
AuRendurchmesser 0,9490
Fih h

Hhrungsronr 0,56134 0,56134
Innendurchmesser
Fuhrungsrohr
AuRendurchmesser 0,60198 0,60198
B tab

rennsa . 1,326 1,326
Mittenabstand (pitch)
B | t

r.enne emen 22,642 22,642
Mittenabstand

Alle Berechnungen gehen von heil3en Nullleistungsbedingungen aus, d. h. hier einer
Brennstofftemperatur von 1.200K, einer Hullrohrtemperatur von 600K und einer mittle-
ren Kihimitteltemperatur und -dichte von 580K bzw. 0,723 g/cm?3. Eine Uber den Zyklus
gemittelte konstante Absorberkonzentration von 630 ppm Bor wurde im Kihlmittel mo-

delliert.

6.2.3 Eingesetzte Berechnungsverfahren

Fur die Berechnung der Modellsysteme sowie der in Kap. 6.2.5 diskutierten kritischen
Benchmark-Experimente werden fur die vorliegenden Untersuchungen verschiedene
Rechensequenzen und auf ENDF/B-VII.1 basierende Wirkungsquerschnittsbibliotheken
aus SCALE 6.2.3 verwendet. Es werden CSAS5 mit CE-Wirkungsquerschnittsbibliothek
(ce_v7.1_endf) sowie 56 (v7.1-56) und 252 (v7.1-252) Multigruppen-Wirkungsquer-
schnittsbibliotheken, mit MULTIREGION- und DOUBLEHET-Resonanzbehandlungs-
optionen, sowie T-NEWT- und 56- und 252 Multigruppen-Wirkungsquerschnittsbibliothe-
ken angewendet. Letztere wurde auch in einem zweistufigen Verfahren unter Verwen-

dung von T-XSEC und NEWT fiur die in Kap. 6.2.6 beschriebene Zweigruppen-
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Querschnittserzeugung verwendet. Zum Vergleich wurden auch einige Berechnungen
mit der auf ENDF/B-VII.0 basierenden Bibliothek mit 238 Energiegruppen durchgefthrt.
Wahrend die Félle 3, 4 und 5 hauptsachlich die Wirkungsquerschnitte fir Materialien ne-
ben dem UO,/Zr-4-System testen, stellen die Falle 2 und 6 auch erweiterte Anforderun-
gen an die Wirkungsquerschnittsprozessierungsroutinen. Die MULTIREGION-Option
von SCALE, die fur die Berlcksichtigung der Beschichtung in Fall 2 erforderlich ist,
wurde dabei aus Konsistenzgriinden auf alle betrachteten Stabzellen angewendet, nicht
das bei homogenem Hiullrohrmaterial ansonsten Ubliche LATTICECELL. Das hetero-
gene Brennstoffmodell von Fall 6 besteht aus Pellets mit TRISO-ahnlichen Partikeln in
einer Siliciumcarbid-Matrix mit einem Volumenanteil von 44 %. Im SCALE-Modell wurde
dafir die Option DOUBLEHET zur Resonanzbehandlung mit der Unteroption
MULTIREGION gewéahlt. SCALE/TSUNAMI wurde verwendet, um Sensitivitatsdaten fur
die Falle 1 bis 5 zu erstellen, um deren Korrelationen zu den unten beschriebenen Kkriti-
schen Benchmark-Experimenten mittels TSUNAMI-IP zu bestimmen (fir den doppelt
heterogenen Fall 6 ist TSUNAMI derzeit nicht anwendbar). Schlielich wurde die
SCALE/TRITON-Sequenz mit der Bibliothek v7.1-56 fir die in Kap. 6.2.7 beschriebenen

vorlaufigen Abbrandrechnungen verwendet.

Serpent wird fiir unabhéngige Vergleichsberechnungen flir einige Modellsysteme im
Vergleich zu den SCALE-Ergebnissen angewendet. Es wurde ausgewahlt, da es einen
hochmodernen Monte-Carlo-Code darstellt, der kontinuierliche Wirkungsquerschnitte
verarbeiten und Uber die Kritikalitatssicherheit hinaus problemabhéngige, rdumlich-ho-
mogenisierte und energie-kondensierte Wirkungsquerschnitte fir Anwendungen in der
Reaktorphysik erzeugen kann. In dieser Arbeit wurde die im Lieferumfang enthaltene
Wirkungsquerschnittsbibliothek auf Basis von ENDF/B-VII.0 verwendet. Fir den hetero-
genen Brennstoff des Falls 6 wurde ein explizites, konsistentes Modell mit zufallig ver-
teilten Partikeln durch ein spezielles Skript generiert, das mit dem Code geliefert wurde.
Eine Querschnittsansicht des Serpent-Stabzell-Modells sowie der geometrischen Defi-
nition der TRISO-Partikel mit Beschichtungen aus Kohlenstoff (C), Siliziumcarbid (SiC)
und nochmals Kohlenstoff (C) ist in Abb. 6.3 dargestellt. Modelliert wurde eine Brenn-
stoffdichte von 44 Vol.-% im Pellet, bei einer Partikelanzahl von 1.026.
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Moderator

UoO, - 0,0250 cm

C -0,0280 cm

SiC - 0,0315cm

C-0,0355cm

Inerte Matrix TRISO Partikel

Abb. 6.3 Querschnittsansicht des Serpent-Modells eines beispielhaften heterogenen
ATF-Brennstabs mit TRISO-Partikeln in inerter Matrix als Pellet

Links: Pellet-Beschreibung; rechts: Definition der modellierten, sphérischen, dreifach be-
schichteten TRISO Partikel (coated particles).

Die statistische Unsicherheit in kint bzw. ket aus der Monte-Carlo-Rechnung (1 o) lag fur
alle Konfigurationen im Rahmen dieser Studie etwa im Bereich von +1x10* und wird

hier nicht weiter diskutiert.

6.2.4 Ergebnisse des Brennstab- und Brennelementmodells

Zunachst wurden Stabzell-Berechnungen mit SCALE/CSAS5 unter Verwendung ver-
schiedener Bibliotheken durchgefihrt, um die Werte von ki, und die Energie der durch-
schnittlichen Lethargie zu bestimmen, die die Spaltung verursacht (energy of average
lethargy causing fission, EALF). Die Ergebnisse fir ki sSind insgesamt gut zwischen den
verschiedenen Bibliotheken vergleichbar. Beispielhaft sind die berechneten Werte ba-

sierend auf v7.1-252 in Tab. 6.3 zusammengefasst.
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Tab. 6.3  Ergebnisse fir kinf und EALF fur unbestrahlte ATF-Brennstabe unter Ver-
wendung von SCALE/CSASS und v7.1-252

Fall Kin EALF
1 (Referenz) 1,36423 0,654214
2 1,35228 0,666836
3 1,28203 0,746954
4 1,37293 0,658506
5 1,29312 0,905739
6 1,33567 0,119078

Das berechnete kins fir Fall 2 liegt aufgrund der schwachen Neutronenabsorptionseigen-
schaften der dinnen Chrombeschichtung leicht unter dem Referenzfall, wahrend die
Werte fur Fall 3 und 5 aufgrund der starkeren Absorption des FeCrAl-Hullrohrs deutlich
niedriger liegen. Fall 4 zeigt das héchste ki, da SiC flr Neutronen transparenter ist als
Zr-4. Fall 6 mit heterogenem Brennstoff mit hoherer Anreicherung aber geringerer Ge-
samt-Urandichte und SiC-Hulle ergibt einen kins -Wert, der innerhalb des Bereichs der
betrachteten Systeme liegt. Die in den Fallen 3 und 5 erhéhten Werte von EALF deuten
auf ein etwas harteres Neutronenspektrum gegenuber dem Referenzfall hin, wéhrend
der deutlich niedrigere Wert in Fall 6 i. W. auf die hghere Anreicherung und damit verrin-
gerten Anteil an 2%8U zurlckzufihren ist. Letzterer ist in Fall5 durch die hohere Gesamt-
dichte des UsSi» gegentiber UO; ebenfalls relativ leicht erhéht gegentuber dem Referenz-
fall.

Entsprechende Kritikalitdtsrechnungen fir ganze Brennelemente im infiniten Gitter mit
SCALE/T-NEWT (anstelle von SCALE/CSASS5) und Serpent wurden als Zwischenschritt
zu deterministischen Abbrand- und Wirkungsquerschnittsberechnungen durchgefiihrt.

Die erzielten Ergebnisse sind in Tab. 6.4 zusammengefasst.
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Tab. 6.4  Ergebnisse der kin-Berechnungen fir unbestrahlte ATF-Brennelemente im

infiniten Gitter

Fall SCALE/ SCALE/ SCALE/ Serpent
T-NEWT T-NEWT T-NEWT CE ENDF/B-
56G VII.1 238G VII.0 252G VII.1 VILO

1 (Referenz) 1,37397 1,37238 1,37458 1,37650
2 1,36283 1,36150 1,36342 1,36574
3 1,29030 1,28913 1,29076 1,29366
4 1,38154 1,37992 1,38236 1,38422
5 1,30301 1,30112 1,30319 1,30596
6 1,29604 1,29643 1,29643 1,28907

Aus Tab. 6.4 geht hervor, dass die berechneten Multiplikationsfaktoren fir alle Falle im
Allgemeinen ahnlich sind und leicht Gber den entsprechenden kin-Werten fir die in
Tab. 6.3 zusammengefassten Stabe liegen, mit Ausnahme von Fall 6, bei dem das
T-NEWT-Ergebnis mit etwa 4% in kins deutlich niedriger liegt als im Stabmodell. Die Er-
klarung fur den letztgenannten Befund ist nicht vollig geklart, kénnte aber auf die Quer-
schnittsverarbeitungsroutinen zurtickzufiihren sein, wahrscheinlich in Kombination mit
dem zweidimensionalen Charakter von T-NEWT gegeniber dem dreidimensionalen
CSAS5-Modell.

Far alle untersuchten Falle 1 bis 5 mit homogenem Brennstoff einschlie3lich des Falles 2
mit beschichtetem Hullrohr sind die Serpent-Ergebnisse um einige Promille in ki héher,
aber etwa um die doppelte Differenz niedriger als flr den heterogenen Fall 6. Dieser
Effekt kdnnte aufgrund methodischer Unterschiede sowohl auf die unterschiedlichen
Codes als auch auf die unterschiedlichen Wirkungsquerschnittsbibliotheken und Grup-
penstrukturen zurtickzufiihren sein. Die Modellierung der TRISO-Partikel in Serpent ist
explizit, wahrend das Pellet in den SCALE-Modellen homogenisiert vorliegt. Die Diffe-

renzen liegen in Anbetracht dessen in einem akzeptablen Bereich.

6.2.5 Kritische Benchmark-Experimente

Zur Validierung der Kritikalitatsrechnungen wurden in der vorliegenden Arbeit insgesamt
353 bereits vollstandig modellierte kritische Benchmark-Versuchskonfigurationen der
GRS-Validierungsdatenbasis aus dem bekannten ICSBEP Handbook /NEA 19a/ ausge-
wahlt. Diese Konfigurationen entstammen 36 LEU-COMP-THERM (LCT)-Serien und

enthalten chemische Elemente, relevant fur die Modellfalle 2, 3 und 5, einschlielRlich
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FeCrAl-Ummantelungen, also Eisen, Chrom und Aluminium. Fir andere Komponenten
als des FeCrAl-ATF-Hullrohrkonzepts ist in /NEA 19a/ gegenwartig eine deutlich gerin-
gere Anzahl an kritischen Konfigurationen verfigbar. Zusétzlich wurde
SCALE/TSUNAMI verwendet, um Sensitivitdtsdaten zur Bestimmung von Korrelationen

mit den entsprechenden Modellfallen unter Verwendung von TSUNAMI-IP zu erstellen.

Die berechneten kes-Werte reichen von 0,98492 bis 1,01328, mit einem Durchschnitt von
0,99777 und einer Standardabweichung von 0,00510, was fur SCALE 6.2 bei der Be-
rechnung von LCT-Konfigurationen nach Expertenschatzung als plausibel erscheint. Die
berechneten Werte fir EALF reichen von 0,06140 bis 2,26570 mit einem Durchschnitt
von 0,28738 und einer Standardabweichung von 0,35484. Letzteres weist darauf hin,
dass die Versuchsreihe i. A. starker thermalisierte Konfigurationen enthélt als die Modell-
falle darstellen (vgl. Tab. 6.3), jedoch mit einer recht ungleichmafigen und verzerrten
Verteilung. Wie zu sehen ist, deckt dies den EALF-Bereich der Modellfalle 1 bis 5 ab,
der sich von 0,654214 (Fall 1 — Referenz UO2/Zr-4) bis 0,905739 (Fall 5 - UsSix/FeCrAl)

erstreckt, dem aber nicht vollstandig entspricht.

In Bezug auf die Anwendbarkeit zur Validierung der ATF, insbesondere fir die Falle mit
FeCrAl-Hullrohren, erschienen viele der Konfigurationen in dem Satz auf den ersten
Blick als generell geeignet. Allerdings ergaben nur 16 Konfigurationen einen
TSUNAMI-IP-Korrelationskoeffizienten cx> 0,8 fur die Falle 1, 2 und 4; und nur eine Kon-
figuration (LCT-008-001) erbrachte c«>0,8 fir die Félle 3 und 5, was wahrscheinlich auf
eine begrenzte Anwendbarkeit des Experimentiersatzes hinweist. Eine tiefergehende
Analyse, z. B. unter Verwendung zusatzlicher TSUNAMI-IP-Parameter wie g (little-g)
oder traditionellerer Techniken, konnte kinftig zu einem besseren Verstandnis der
Verwendbarkeit des vorliegenden Benchmark-Sets fir eine quantitative Validierung

fuhren. Im Rahmen der vorliegenden Arbeit konnte dies nicht mehr realisiert werden.

Um die Ergebnisse fiir verschiedene Bibliotheken detaillierter zu vergleichen, wurden
zudem zehn ausgewdéhlte Konfigurationen mit SCALE/CSAS5 unter Verwendung der
Bibliotheken ce_v7.1 endf, v7.1-56 und v7.1-252 berechnet. Die statistische Unsicher-
heit in ket aus der Monte-Carlo-Rechnung lag fiir alle Konfigurationen in der Gré3enord-
nung von max. =1 x 10*. Die kes-Ergebnisse fir die Bibliothek v7.1-252 mit CSAS5 und
TSUNAMI-3D-KS5 sind hier nicht identisch, sondern aus unterschiedlichen Neutronensta-

tistiken in den jeweiligen Eingabedateien resultierend.

161



1| ce v7.1_endf (CSASSH)
0.5 | mmm v7.1-56 (CSASS)

1/ 7 1-252 (CSASS5) N B
o5 ] [0 v7.1-252 (TSUNAMI-3D-KS) [ oo ot e

04 4.
0 J I A, S— : :

0,2 -

Berechnete EALF (eV)

014

0.0 F

LCT58-01
LCT?7-03
LCT78-01
LCTB0-01
LCTB0-11
LCTB3-01
LCTS0-01
LCTS8-01
LCTO7-24

Experimentelle Konfiguration

Abb. 6.4  Berechneter ke fir verschiedene experimentelle Konfigurationen unter

Verwendung verschiedener Wirkungsquerschnittsbibliotheken

Wie in Abb. 6.4 zu sehen ist, unterscheiden sich die berechneten kes-Werte fir jede be-
trachtete kritische Konfiguration um 0,001 und weniger. Dies impliziert eine verniinftige
bzw. gute Ubereinstimmung zwischen den verschiedenen ENDF/B-VII.1 basierten
SCALE 6.2.3 Bibliotheken und tragt somit dazu bei, weiteres Vertrauen in die Qualitat
der Multigruppen-Querschnittsberechnungen aufzubauen, die die Grundlage fir weitere
Analysen wie Abbrandrechnungen und Querschnittskondensationen unter Verwendung
der 56-Gruppen-Bibliothek bilden. Die entsprechenden EALF-Werte (hier nicht abgebil-

det) zeigen ebenfalls eine gute Ubereinstimmung zwischen den Bibliotheken.

6.2.6 Erzeugung von Wirkungsquerschnitten in zwei Energiegruppen

Sowohl SCALE/T-NEWT als auch Serpent wurden eingesetzt, um homogenisierte, kol-
labierte Zweigruppen-Wirkungsquerschnittsdaten fiir die Brennelement-Falle 1 bis 5 im
unbestrahlten heiRen Zustand zu erzeugen. FiUr Fall6 wurden diese Wirkungsquer-

schnitte auch fur mit Serpent generiert, wahrend dies in der vorliegenden Version des
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SCALE-Programmsystems (Version 6.2.3) aufgrund der doppelten Heterogenitat dieses
speziellen Falles nicht durchgefiihrt werden konnte. Als Energiegrenzen wurden willkiir-
lich 10 bis 5,0eV fir die thermische Gruppe und 5,0 bis 2x107eV fur die schnelle
Gruppe gewabhilt.

Serpent bietet die Mdglichkeit zur expliziten geometrischen Modellierung der TRISO-
Partikel im Pellet. Hier wird die Homogenisierung der Wirkungsquerschnitte in einem
zweistufigen Verfahren durchgefuhrt /LEP 15/. Die homogenisierten Mehrgruppenwir-
kungsquerschnitte werden mit Hilfe von Standard-MC-Tallies berechnet, dann erfolgt die
Kondensation zu Zweigruppenquerschnitten unter Verwendung der unendlichen und der
B1-Leckage-korrigierten kritischen Spektren. fasst die berechneten Werte fir T-NEWT
und verschiedene Wirkungsquerschnittsbibliotheken sowie Serpent zusammen; der

obere Wert steht fur die schnelle und der untere Wert fir die thermische Energiegruppe.

Tab. 6.5 fasst die berechneten Werte fir T-NEWT und verschiedene Wirkungsquer-
schnittsbibliotheken sowie Serpent zusammen; der obere Wert steht fir die schnelle und

der untere Wert fur die thermische Energiegruppe.

Tab. 6.5  Ergebnisse fur den Total-Wirkungsquerschnitt in zwei Energiegruppen fir
unbestrahlte ATF-Brennelemente im Nulllast-Heif3 Zustand
SCALE/ SCALE/ SCALE/ SERPENT 2
Fall T-NEWT T-NEWT T-NEWT ENDF/B-VII.O
56G VII.1 238G VII.O 252G VII.1 CE
1 (Referenz) 0,52629 0,52915 0,52541 0,53777
1,26078 1,26490 1,26091 1,26691
5 0,52725 0,53040 0,52937 0,53872
1,26033 1,26441 1,26044 1,26633
3 0,53704 0,54117 0,53928 0,54819
1,29359 1,29759 1,29361 1,29859
4 0,51890 0,52241 0,52129 0,53053
1,25878 1,26298 1,25892 1,26504
5 0,51432 0,51598 0,51438 0,51566
1,26003 1,26398 1,25987 1,26168
6 0,50172
1,28907

fasst die berechneten Werte fir T-NEWT und verschiedene Wirkungsquerschnittsbibli-

otheken sowie Serpent zusammen; der obere Wert steht fir die schnelle und der untere

Wert fur die thermische Energiegruppe.
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Tab. 6.5 zeigt eine angemessen gute Ubereinstimmung fiir alle Zweigruppen-Wirkungs-
querschnitte in den betrachteten Féllen, insbesondere auch zwischen SCALE 6.2.3 und
Serpent. Mit seiner Chrombeschichtung auf Zr-4 stellt Fall 2 die einzige radial hetero-

gene Hullrohrstruktur in der Fallgruppe dar.

6.2.7 Nuklidinventar-Berechnungen

6.2.7.1 Abbrandrechnungen mit SCALE/TRITON

Wie oben beschrieben, weist FeCrAl geringfiigig starkere neutronenabsorbierende
Eigenschaften auf als Zr-4. Somit ergibt sich im Vergleich bei einer FeCrAl-artigen
Umhiillung unter sonst gleichen Bedingungen ein hérteres Neutronenspektrum als eine

Zr-4-Umhiillung.

Fur einige der hier beschriebenen Untersuchungen wurde nicht das oben beschriebene
generische FeCrAl modelliert, sondern eine kommerzielle Variante des FeCrAl namens
.Kanthal® D Strip“ der Sandvik Group /SAN 18/, vgl. auch Kap. 6.2.7.2. Diese enthalt
neben der generischen Zusammensetzung aus Eisen, Chrom und Aluminium weitere
Beigaben zur Legierung. Die Zusammensetzung wurde auf Basis der frei zuganglichen
Herstellerangaben gewahlt. Diese enthalt fiir alle Komponenten des Materials die Anga-
ben als maximale Massenprozent. Fir die generische Modellrechnung wurde jeder Wert
als maximiert angenommen, wobei der Massenanteil des Hauptbestandteils Eisen so
gewahlt wurde, dass in Summe 100 % erreicht werden. Die verwendete Zusammenset-

zung ist in Tab. 6.6 aufgefuhrt.

Tab. 6.6 In der generischen Analyse verwendete alternative Zusammensetzung der
FeCrAl-Variante ,Kanthal® D Strip“

Element Gewichtsanteil (%)
Eisen (Fe) 70,42
Chrom (Cr) 23,50
Aluminium (Al) 4,80
Silizium (Si) 0,70
Mangan (Mn) 0,50
Kohlenstoff (C) 0,08
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FiUr die Geometrie der Brennstabzellen und Brennelemente wurden wiederum die in

Kap. 6.2.1 beschriebenen Daten verwendet, insbesondere Fall 3.

Fir ein unendliches Gitter aus unbestrahlten Stabzellen ist das Neutronenspektrum in
Abb. 6.5 als Neutronenfluss pro Lethargie?-Einheit (in willkirlichen Einheiten) Gber der
Neutronenenergie (eV; logarithmische Skala) dargestellt. Hier ist u.a. ein etwa 10%
niedrigeres thermisches Maximum (gestrichelt eingekreist) fur das FeCrAl-System
(blaue Kurve) gegeniiber dem Referenzsystem (rote Kurve) bei etwa 0,2 eV zu erken-

nen.

a.u.

6.0

5.0 Maximum des thermischen Neutronenflusses

4.0 /
/ — U02, Kanthal(R)-D
,A —U02, Zr4

3.0 /"“‘\

Neutronenfluss

1.0

0.0

0.001 0.01 0.1 1.0 10 102 108 104 10° 108 eV

Neutronenenergie

Abb. 6.5 Neutronenspektren fir unbestrahlte, wassermoderierte ATF-Brennstabe
mit Hullrohren aus ,Kanthal® D Strip“ als FeCrAl-Vertreter und dem Refe-

renzmaterial Zr-4

Blau: Kanthal® D, rot: Referenzmaterial Zr-4. Gestrichelt eingekreist ist das Maximum des

Neutronenflusses im thermischen Bereich bei etwa 0,2eV.

In einem nachsten Schritt wurden Abbrandrechnungen fur ausgewdahlte ATF-Systeme

durchgefuhrt. Im Folgenden werden Ergebnisse fir das generische FeCrAl-Modell

2 Als Lethargie u wird der nattirliche Logarithmus des Quotienten aus der Energie Eo eines Neutrons, z. B.
nach der Freisetzung in einer Spaltreaktion, und der Energie E nach StoRprozessen bezeichnet:
U(E) = In(Eo/E). Diese GroRRe ist definitionsbedingt dimensionslos, hangt von der Wahl von Eo ab und
nimmt mit abnehmender Energie des Neutrons durch Stol3prozesse zu.
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gemal Kap. 6.2.1 (Fall 3) als Hullrohr gezeigt. Die erzielten Ergebnisse mit ,Kanthal D
Strip“ sind dem gegenuber qualitativ und quantitativ ahnlich, und werden hier in diesem
Fall nicht separat dargestellt. Die Abbrandrechnungen wurden unter Verwendung der
SCALE/TRITON-Sequenz T-DEPL und der Wirkungsquerschnittsbibliothek v7.1-56
durchgefuhrt. Es wurde eine konstante Leistung von 40 kW/kgSM fiir 1375 Tage ange-
nommen, was zu einem Abbrand von 55 GWd/tSM fuhrt. Zusatzlich wurde ein halbes

Jahr Abklingzeit nach Bestrahlung angenommen.

Abb. 6.6 gibt das Verhaltnis der berechneten Massen fur wichtige Uran- und Plutonium-
Isotope, Am-241 sowie Nd-148 wieder, subtrahiert um eins. Ein positiver Wert zeigt eine

héhere Masse im ATF-Fall im Vergleich zum Referenzfall an.

0,10

0,09

0,08

0,07

0,06

0,05

0,04

0,03

0,02

Massenverhaltnis minus eins

0,01

0,00 — e+

-0,01

Nd-148 U-234 U-235 U-238 Pu-238 Pu-239 Pu-240 Pu-241 Pu-242 Am-241
Isotop

Abb. 6.6 Massenverhaltnis der Hauptisotope von Uran und Plutonium sowie Nd-148
und Am-241 fir einen bestrahlten ATF-Brennstab mit FeCrAl-Hullrohr ge-

genuber dem Referenzstab mit Zr-4-Hillrohr

Wie es aufgrund des héarteren Neutronenspektrums zu erwarten war, ist fir den
FeCrAl-Fall ein ausgepragterer Aufbau von Gesamtplutonium und ein geringerer
Verbrauch von 2°U zu beobachten: Insbesondere die Massenverhéltnisse (minus eins)

fur die thermisch spaltbaren Isotope Pu-239, Pu-241 und U-235 sind deutlich positiv. Der
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entsprechende Wert fur U-238 ist leicht negativ (was hier einem absoluten Wert von etwa
1,3kg bezogen auf 1.000kg der urspriinglichen Uranmasse entspricht), was folgerichtig
auf einen hoheren Verbrauch dieses Isotops im Fall des FeCrAl-enthaltenden Systems

aufgrund des vergleichsweise harteren Neutronenspektrums hinweist.

Zur weiteren Uberpriifung der Plausibilitat und Konsistenz wurde ein solcher ATF-Stab
innerhalb eines Standard-Brennelements modelliert. Dieser Stab ist hierbei in zehn
gleichgroRe Ringzonen modelliert, was hier als Ringzelle bezeichnet wird
(vgl. Kap. 6.2.1). Im Hinblick auf die in Kap. 6.2.7.2 beschriebenen Aktivierungsrechnun-
gen wurde das Hullrohr nun exemplarisch wieder als Sandvik ,Kanthal® D Strip* model-

liert.

Abb. 6.7 zeigt die Bildung des Gesamtplutoniums (alle Isotope integral) fur jede der Ring-
zonen, sowohl fir den ATF- Ringzellen-Brennstab (blaue Balken) als auch fur einen
Standard-Ringzellen-Brennstab an der gleichen Position als Referenzfall (rote Balken).
Die Einblendung in der Abbildung zeigt den Unterschied zwischen den Ergebnissen die-
ser beiden Berechnungen. Zone 1 bezeichnet den inneren (mittleren) Bereich, wahrend
10 den aulRersten Ring bezeichnet, der das Pellet abschliel3t und an den Spalt bzw. das

Hullrohr angrenzt.
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Abb. 6.7  Plutoniummasse fir zehn Ringzonen nach 55 GWd/tSM Abbrand als Refe-

renz und einen Brennstab mit ,Kanthal® D Strip“ Hullrohr

Zunachst ist der bekannte sog. rim effect mit einer stark ausgepragten Plutoniumentste-
hung in der aul3ersten Ringzone bei beiden Stabtypen deutlich zu erkennen. Aufgrund
des geharteten Neutronenspektrums im Falle des FeCrAl-Hullrohrmaterials ist diese Ent-
stehung bei diesem ATF-Stab ausgepragter, was durch die unterschiedliche Hohe der
Balken im Hauptteil der Abbildung und vor allem durch die jeweiligen zonenweisen Un-
terschiede im eingefugten kleineren Diagramm deutlich wird. Dieses Ergebnis ist physi-

kalisch plausibel und stimmt mit den Erwartungen Uberein.

6.2.7.2 Aktivierungsrechnungen zu einem ATF- Hillrohr am Beispiel einer
kommerziellen FeCrAl-Variante

Neben reinen Abbrandrechnungen wurde mit TRITON auch die Aktivierung des Hillrohr-
materials FeCrAl berechnet. Um dabei ein breiteres Nuklidspektrum zu betrachten,
wurde dazu die kommerzielle FeCrAl-Variante Sandvik ,Kanthal® D Strip“ modelliert
(vgl. Kap. 6.2.7.1). Die Bestrahlungsdaten entsprechen den in Kap. 6.2.7.1 angegebe-
nen Werten. Der betrachtete Brennstab ist wiederum der Ringzellenstab an Position
16 - 16 in dem 17 x 17 Brennelement.
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In Abb. 6.8 ist die berechnete Zusammensetzung des Hullrohrmaterials nach Bestrah-
lung als Balkendiagramm dargestellt. Die Darstellung der Nuklidmassen auf der Ordinate
ist aufgrund der groRen Differenzen logarithmisch gewahlt. Blau kennzeichnet die Nuk-
lidmassen vor der Bestrahlung, gelb danach. Aus rechentechnischen Griinden (SCALE-
Normierung) ist die Gesamtmasse des Hullrohrs auf 1,0 Mg an unbestrahltem Material

normiert.

I VVor Bestrahlung
[__1Nach Bestrahlung

Normalisierte Masse [g]

AERE RN AR LR RR RN REY
Isotop

Abb. 6.8 In der generischen Aktivierungsrechung errechnete Zusammensetzung der

FeCrAl-Variante ,Kanthal® D Strip“ nach Bestrahlung

Zu erkennen ist zunachst das Entstehen neuer Isotope durch Neutronenaktivierung.
Dazu gehoren in diesem Modellsystem v.a. V-51 (Vanadium), Fe-55 und Cr-51, sowie
in geringem Umfang eine Reihe weiterer Isotope wie Mn-54 (Mangan), Co-59 (Kobalt),
etc. Ebenfalls erkennbar ist die signifikanten Massenveranderung einiger bestehender
Nuklide, hier v.a. Fe-57 und Cr-54.

Zur Verdeutlichung ist in Abb. 6.9 die relative Anderung der Massen von Nukliden dar-
gestellt, welche bereits im unbestrahlten Material vorliegen. Balken im positiven Bereich,
d. h. nach rechts, indizieren einen relativen Zuwachs des Nuklids, wahrend Balken im

negativen Bereich, d. h. nach links, eine relative Abnahme anzeigen.
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Abb. 6.9 Relative Anderung der Nuklidmassen in der generischen Aktivierungsre-

chung der FeCrAl-Variante Kanthal® D nach Bestrahlung

Die starkste relative Anderung erfahren hier demnach die Nuklide Fe-57, Cr-54 und
Fe-58 durch Aufbau aus parasitarer Neutronenabsorption und Umwandlung leichterer
Nuklide. Sichtbar ist auch der relative Verlust an Cr-50, Cr-53 und Mn-55 nach Neutro-
nenabsorption. Speziell Cr-53 und Fe-57 liegen auch absolut in einem vergleichsweise
hohen Massenanteil vor (vgl. Abb. 6.8), so dass bei diesen beiden Nukliden die grofite

absolute Anderung erkennbar ist.

Die Analyseergebnisse sind qualitativ plausibel und entsprechen den Erwartungen. Da
gegenwartig noch keine entsprechenden, direkt passenden Messdaten vorliegen, kann
keine experimentelle Validierung dieser Rechnungen durchgefiuihrt werden, um dies
auch zu quantifizieren. Grundsatzlich kann festgestellt werden, dass diese Art von Akti-

vierungsrechnungen in der GRS durchgefiihrt werden kann.

Die Nachrechnung von Aktivierungsmessungen aus Teilen des Reaktordruckbehélters
des Kernkraftwerks KGR-1 (KKW Greifswald, VVER-440/V-230), v. a. Kobalt, Eisen und
Nickel, wurde schon friher erfolgreich demonstriert /WAG 11/, ebenso wie die Aktivie-

rung spezieller Brennelement-Komponenten in einem Siedewasserreaktor /HES 93/,
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jeweils mit den damals aktuellen Werkzeugen der GRS. Es sei an dieser Stelle erwahnt
und betont, dass bei derartigen Aktivierungsrechnungen im Kernbereich die wesentliche
Herausforderung oftmals die Berechnung der lokalen Neutronenflisse und -fluenzen
darstellt, sowie die prazise Kenntnis des Ausgangsmaterials. Dies sind Faktoren, welche

kein Spezifikum des Einsatzes von ATF darstellen.

6.2.7.3 Vergleichende Abbrandrechnungen mit dem GRS-
Inventarberechnungscode MoTlve gegentiber SCALE/TRITON

Neben der Verwendung des SCALE-Programmsystems steht der in der GRS entwickelte
Abbrandcode MoTlve /HAN 19/ Version 0.7.5 zur Berechnung von Nuklidinventaren
nach Bestrahlung zur Verfiigung. In diesem Code kdnnen zur Flussberechnung alterna-
tiv KENO-VI aus SCALE oder OpenMC des Massachusetts Institute of Technology (MIT)
mit Wirkungsquerschnitten in CE-Darstellung eingesetzt werden, wahrend das gemein-
sam mit dem Paul-Scherrer-Institut (PSI) entwickelte VENTINA zur Nuklidtransmutation

verwendet wird.

Um die grundsatzliche Eignung von MoTlve fur Inventarberechnungen im Fall von ATF
zu demonstrieren, wurden exemplarische Berechnungen fir verschiedene generische
Brennelementvarianten mit ATF-Hillrohren vorgenommen und die Ergebnisse mit ent-
sprechenden Rechnungen mit der Abbrandsequenz T-DEPL (TRITON/NEWT) aus dem
SCALE verglichen, siehe auch Kap. 6.2.7.1. Fur einen Vergleich der beiden Codes wird
an dieser Stelle wiederum die Hullrohrvariante vom FeCrAl-Typ ,Kanthal® D Strip“ von
Sandvik diskutiert. Auf die eine Diskussion weiterer Hullrohrmaterialien wurde hier ver-
zichtet, da geeignete Wirkungsquerschnitte vorausgesetzt, eine Variation des Hullohr-
materials die grundsatzliche Eignung des Codes nicht beeinflusst. Dagegen wurden
keine (mehrfach) heterogenen Brennstoff-Systeme untersucht, da diese mit dem aktuel-

len Entwicklungsstand von MoTlve noch nicht adaquat behandelt werden konnen.

Im Einzelnen wurden vier Brennelementvarianten betrachtet, bei denen die Nuklidinven-
tare eines in zehn Ringzonen unterteilten Referenzstabes zum Vergleich genutzt wur-
den, vgl. Kap. 6.2.1 und Kap. 6.2.7.1. Die vier untersuchten Brennelementvarianten, die
sich in den Hiullrohrmaterialien des Referenzbrennstabs und der tbrigen Brennstabe un-
terscheiden, sind in Tab. 6.7 aufgelistet.
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Die Nuklidinventarberechnungen wurden zum einen mit MoTlve mit den Wirkungsquer-
schnittsbibliotheken ENDF/B-VII.1 /CHA 11/, ENDF/B-VIII.0 /BRO 18/, JEFF-3.2 /INEA
16a/ und JEFF-3.3 /PLO 20/ in CE-Darstellung, sowie zum anderen mit der Sequenz
T-DEPL (TRITON/NEWT) aus dem SCALE6.2.3 mit der mitgelieferten Wirkungsquer-
schnittsbibliothek v7.1-56 /REA 18/ vorgenommen.

Als Bestrahlungsbedingungen wurde ein Endabbrand von 55 GWd/tSM, eine Leistung
von 40 MW/tSM und ein halbes Jahr Abklingzeit unterstellt. Verglichen wurden im Detail
die Nuklidmassen nach Bestrahlung und Abklingphase fir 28 Isotope, die z. B. im Rah-
men von Kritikalitdtsanalysen (burnup credit, Abbrandkredit) relevant sind: U-234,
U-235, U-236, U-238, Np-237, Pu-238, Pu- 239, Pu-240, Pu-241, Pu-242, Am-241,
Am-243, Mo-95, Tc-99, Ru-101, Rh-103, Ag-109, Cs-133, Nd-143, Nd-145, Sm-147,
Sm-149, Sm-150, Sm-151, Sm-152, Eu-151, Eu-153 und Gd-155 /NEA 08/.

Tab. 6.7  Definition der vier betrachteten Brennelementvarianten fur vergleichende
Abbrandrechnungen zwischen MoTlve und TRITON zu ATF

Hullrohrmaterial®
Fall
Referenzbrennstab | Ubrige Brennstabe
A (Referenzfall) Zr-4 Zr-4
B FeCrAl Zr-4
C Zr-4 FeCrAl
D FeCrAl FeCrAl

Einige reprasentative Ergebnisse der durchgefuhrten Vergleiche sind in Abb. 6.10 bis
Abb. 6.13 grafisch dargestellt. In Abb. 6.10 oben ist zunachst der Vergleich der errech-
neten Nuklidkonzentrationen vom MoTlve und TRITON bei jeweiliger Verwendung der
ENDF/B-VII.1 Wirkungsquerschnittshibliothek fiir eine mittlere Ringzone des Referenz-
stabes in einem Standard-Brennelement mit ausschlie3lich Zr-4-Hullrohren gezeigt. Fur
die Mehrzahl der betrachteten Nuklide betragt die Abweichungen zwischen ihren mit bei-
den Codes ermittelten Nuklidkonzentrationen weniger als 1%. Einige Plutonium- und

Americium-lsotope sowie Rh-103 zeigen mit zwischen 1% und 2% geringflgig groRere

3 FeCrAl ist hier als Sandvik ,Kanthal® D* modelliert, siehe Text, und vgl. auch Abschnitt 6.2.7.1.
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Unterschiede in ihren Nuklidkonzentrationen. Lediglich das Spaltprodukt Tc-99 weist mit
etwa 3,5% eine noch héhere Abweichung auf.
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Abb. 6.10 Relative Abweichung in von MoTlve und TRITON/NEWT errechneten Nuk-

lidkonzentrationen

Fall A (oben) und Fall D (unten).

Die untere Grafik in Abb. 6.10 zeigt den analogen Vergleich fur den Fall eines Brennele-
ments mit ausschlie3lich FeCrAl-Hullrohren (hier: ,Kanthal® D Strip*). Die hier resultie-
renden Abweichungen zwischen den jeweiligen Nuklidkonzentrationen sind qualitativ
vergleichbar mit denjenigen im Fall des Standard-Brennelements, wenn auch insgesamt
groBRer. Dennoch betragen auch hier die Abweichungen fir etwa die Halfte der betrach-
teten Nuklide ca. 1% oder weniger, ansonsten zumeist weniger als 3%. Lediglich die
Isotope Pu-242, Am-243, Ag-109 und Tc-99 weisen Abweichungen zwischen 3% und
5% auf.
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In Abb. 6.11 sind die analogen Vergleiche wie in Abb. 6.10 fir die Auf3ere Ringzone dar-
gestellt. Hier weisen die betrachteten Isotope im Fall des Standard-Brennelements
(Abb. 6.11, oben) zumeist Abweichungen in ihren jeweiligen Konzentrationen zwischen
1% und 2% auf, wodurch die Abweichungen hier etwas gréRer als bei der mittleren
Ringzone (Abb. 6.10, oben) ausfallen. Lediglich U-235 und Pu-242 zeigen Unterschiede
von etwas mehr als 2% und Gd-155 weist mit knapp 3% die hier gréte Abweichung

auf.

Im Fall des Brennelements mit ausschlie3lich FeCrAl-Hullrohren (Abb. 6.11, unten) zei-
gen die Isotope fir die auRere Ringzone dagegen insgesamt niedrigere Abweichungen
in ihren jeweiligen Konzentrationen als fir die mittlere Ringzone. Hier liegen diese Ab-
weichungen fur die meisten Isotope unter 1%. Lediglich die Isotope Pu-241, Pu-242,
Am-241 und Tc-99 weisen gréRere Abweichungen auf, wobei Tc-99 mit etwa 4% die

grof3te Differenz zeigt.
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Abb. 6.11 Relative Abweichung in von MoTlve und TRITON/NEWT errechneten Nuk-

lidkonzentrationen

Fall A (oben) und Fall D (unten).

Zusatzlich fallt auf, dass MoTlve die Tendenz zeigt, die Nuklidkonzentrationen in Abhan-
gigkeit des jeweiligen betrachteten Falls und der Ringzone gegeniiber TRITON syste-

matisch zu Uber- (Fall A) oder unterschatzen (Fall D).

Generell lassen sich die beobachteten Abweichungen in den durch MoTlve und TRITON
errechneten Nuklidkonzentrationen durch Unterschiede in beiden Codes erklaren. Unter
anderem bestehen diese Unterschiede in der grundsatzlichen Verwendung eines Monte-
Carlo-Neutronen-Transportcodes (hier KENO-VI) durch MoTlve, dessen Resultate im-
mer auch einer statistischen Unsicherheit unterliegen, wohingegen die fur den Vergleich

genutzte Sequenz TRITON/NEWT den deterministischen NeutronenTransportcode
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NEWT nutzt. Zudem werden in MoTlve die Wirkungsquerschnittsdaten in einer sehr fei-
nen Gruppenstruktur, welche einer quasi CE-Darstellung nahekommt, verwendet. Dage-
gen kommt beim TRITON/NEWT eine deutlich grobere Energiegruppenstruktur
(hier: 56 Gruppen) mit entsprechender Resonanzbehandlung zum Einsatz. Aufgrund
des unterschiedlichen Neutronenspektrums der duf3eren Ringzone gegeniiber den mitt-
leren oder inneren Zonen durch die Selbstabschirmung des Brennstoffs, kdnnen sich
zusatzlich Unterschiede in den verwendeten Wirkungsquerschnitten, wie z. B. die Ener-
giegruppenstruktur, in unterschiedlicher Weise in den Resultaten der aul3eren Zone und
denen der mittleren bzw. inneren Zone auswirken. Dementsprechend kénnen sich in der
Folge auch unterschiedliche Abweichungen zwischen den Resultaten von MoTIlve und
TRITON/NEWT in den verschiedenen Ringzonen ausbilden.

Insgesamt zeigt dieser Vergleich eine fur Abbrandrechungen gute Ubereinstimmung zwi-
schen MoTlve und SCALE, da insbesondere auch fur die anderen Ringzonen des Refe-
renzstabs sowie auch die Vergleiche zwischen den Brennelementvarianten B und C
(Tab. 6.7) vergleichbare Abweichungen zwischen den jeweiligen Nuklidkonzentrationen

ergeben.

Neben dem diskutierten Vergleich zwischen MoTIve und TRITON/NEWT wurden die be-
trachteten Nuklidkonzentrationen ferner mit MoTIve unter Verwendung des Neutronen-
Transportcodes OpenMC und verschiedener Wirkungsquerschnitte ermittelt. Einige da-
raus resultierenden Ergebnisse sind in Abb. 6.12 und Abb. 6.13 als Abweichung
gegenlber den Resultaten von MoTlIve unter Verwendung des Transportcodes KENO-VI
und der Wirkungsquerschnittsbibliothek ENDF/B-VII.1 dargestellt.

Hieraus ergibt sich zum einen, dass die Verwendung der Transportcodes KENO-VI und
OpenMC in MoTlve bei gleichen Wirkungsquerschnittsdaten zu vergleichbaren Ergeb-
nissen fuihren. Geringe Unterschiede sind hierbei insbesondere aufgrund der statisti-
schen Natur der NeutronenTransportrechnungen zu erwarten und zeigen sich auch ent-
sprechend in den Resultaten. Zum anderen zeigen die Ergebnisse teils deutliche
Unterschiede aufgrund der verschiedenen verwendeten Wirkungsquerschnittshibliothe-
ken. Insbesondere die beiden JEFF-Bibliotheken fuhren flr verschiedene Isotope wie
Ag-109, Eu-153, Gd-155, Pu-238 und Am-241 zu merklichen Anderungen von bis zu
15% in den errechneten Konzentrationen. Diese Anderungen sind allerdings nicht durch
MoTlve, sondern hauptsachlich durch Unterschiede in den Wirkungsquerschnitten der

verschiedenen Bibliotheken begrindet.
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Auch die Vergleiche zwischen den Resultaten fir ein Standard-Brennelement mit Zr-
4 Huallrohren (Abb. 6.12, oben bzw. Abb. 6.13, oben) mit einem entsprechenden Brenn-
element mit FeCrAl-Hullrohren (Abb. 6.12, unten bzw. Abb. 6.13, unten) fur jeweils die
gleiche Ringzone, zeigen qualitativ vergleichbare Abweichungen zwischen den jeweils
errechneten Konzentrationen. Dieses gilt auch beim Vergleich der mittleren und &ufR3eren

Ringzonen miteinander.

Insgesamt zeigen alle Rechenergebnisse zur Nuklidinventarbestimmung von bestrahl-
tem Kernbrennstoff eine gute Ubereinstimmung. Punktuelle Differenzen kénnen erklart
werden. Sowohl MoTlve /HAN 18/, /HAN 19/ als auch SCALE/TRITON /ILA 12/,
/IRAD 14/ sind gut validiert im Hinblick auf bestrahlten Brennstoff aus Leichtwasserreak-

toren.
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6.2.8 GRS-Kernsimulator KMACS

Um den GRS-Kernsimulator KMACS (vgl. Kap. 2.2) fur ATF zu testen, wurden fir die
weitere Bearbeitung neben dem Standardkonzept UO./Zr-4 als Referenzfall drei weitere
Konzeptvarianten fir ATF in Anlehnung an Tab. 6.1 verwendet. Diese umfassten die
Standardkombination UO/Zr-4 mit einer zusatzlichen Chrombeschichtung (UO/Zr-4/Cr,
Fall 2), eine Kombination mit demselben Brennstoff und einer Eisen-Chrom-Aluminium
(FeCrAl) Legierung als Hullrohrmaterial (UO2/FeCrAl, Fall3), und eine Kombination
bestehend aus Uransilizid als Brennstoff und dem Hullrohrmaterial FeCrAl
(UsSiz/FeCrAl, Fall 5).

Fir diese Untersuchungen wurde auf die Spezifikation des ersten Zyklus des BEAVRS
Benchmarks /HOR 18/ (vgl. Kap. 3.2.1) zuriickgegriffen und bestimmte Brennelemente
durch ATF-Brennelemente ersetzt. Zunachst wurden fir die einzelnen ATF-
Brennelemente Abbrandrechnungen im unendlichen Gitter durchgefuhrt. AnschlieRend
wurde der Nulllast-Heil3 Zustand mit gezogenen Steuerstabbanken und einer Borkon-
zentration von 975 ppm betrachtet. Des Weiteren wurde fur den ersten Zyklus eine Zyk-
lusrechnung mit Ermittlung der kritischen Borkonzentration als Funktion der Volllasttage

durchgefuhrt.

Im ersten Zyklus ist der Kern nominell mit frischen UO; Brennelementen mit drei ver-
schiedenen U-235 Anreicherungsstufen — 1,6 %, 2,4% und 3,1% — beladen. Die Uber-
schussreaktivitat des Kerns wird mit Borglasstéaben, die an bestimmten Stellen im Kern
in FUhrungsrohre eingefahren sind, kompensiert. Abb. 6.14 skizziert die verwendete
Kernbeladung. Der Farbcode bezeichnet die verschiedenen U-235 Anreicherungen und
hebt die Positionen (orange) hervor, in die ATF-Brennelemente eingesetzt wurden. Die
Zahlenangabe in bestimmten Késtchen entspricht der Anzahl an Borglasstaben im je-
weiligen Brennelement. Zur Modellierung des radialen Reflektors wurde in dieser Studie
lediglich ein radialer Reflektortyp bestehend aus drei Schichten — Stahl (Kernumfas-

sung), Wasser, Stahl (Kernbehalter) — verwendet /ZIL 17/.
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BEAVRS-Benchmark

In den Rechnungen wird nur ein Teil der Brennelemente im Kern durch ATF-Brenn-
elemente ersetzt. Die so gegentiber der Originalspezifikation modifizierten Brennele-
mente befinden sich ausschlie3lich am Rand des Kerns. Hintergrund ist hier die reakti-
vitdtsmindernde Wirkung der madifizierten Hullrohre, die bei einem flachendeckenden
Einsatz in diesem Modell eine starke Unterkritikalitdt des Kerns verursacht hatte. In
Summe wurden 32 der 193 Brennelemente im Kern mit ATF-Brennelementen ausge-
tauscht. Im Folgenden wurde bei allen ATF-Brennstdben stets dieselbe Urananreiche-
rung von 3,1% U-235 angenommen, um eine bessere Vergleichbarkeit der erzielten Er-

gebnisse zu erreichen.

Zunachst wurden Kritikalitdtsrechnungen fur frische ATF-Brennelemente im unendlichen
Gitter mit SCALE 6.2.3/T-NEWT und ENDF/B-VII.1 Wirkungsquerschnitten in 56 Ener-
giegruppen sowie mit HELIOS-2 /CAS 91/ durchgefiuihrt, wobei die jeweiligen Eingabe-
dateien mithilfe von KMACS erzeugt werden. Als Ergebnisgrof3e wurde der Multiplikati-
onsfaktor betrachtet. Als Referenzrechnungen wurden Monte-Carlo-Rechnungen mit
Serpent durchgefihrt. Fur die Monte- Carlo-Rechnungen wird eine Neutronenpopulation
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von 2 x 10° Neutronen mit 500 aktiven und 50 inaktiven Zyklen verwendet. Als Wirkungs-
querschnittsbibliothek wurde die im Lieferumfang von Serpent enthaltene CE Bibliothek
auf Basis von ENDF/B-VII.0 verwendet.

Fiur den Fall2 (Standardkombination UO2/Zr-4 mit einer zusatzlichen Chrombeschich-
tung) sind bei der automatisierten KMACS-Eingabedatensatzerstellung fir das
HELIOS-2 Programmpaket Defizite bei der Handhabung von radial heterogenen Hiill-
rohr-Materialien identifiziert worden, da diese in KMACS bisher nicht vorgesehen waren.
Daher konnte mit dem aktuellen Entwicklungsstand von KMACS keine adaquate Einga-

bedatei fur diesen Rechenfall erstellt werden. Abhilfe ist fur die Zukunft vorgesehen.

Tab. 6.8  Ergebnisse fir kin-Berechnungen fiir unbestrahlte Brennelemente
Fall SCALE/ HELIOS-2 Serpent
T-NEWT CE
56G VII.1 ENDF/B-VII.O
1 (Referenz) 1,27265 1,27244 1,27742
2 1,25605 1,26222
3 1,16054 1,16302 1,16312
5 1,17492 1,17623 1,17699

Wie aus Tab. 6.8 ersichtlich wird, zeigt der mit SCALE/T-NEWT fir die unendlichen
Geometrien errechnete Multiplikationsfaktor kit eine gute Ubereinstimmung zu den
Ergebnissen der Serpent Referenzrechnungen. Die maximal beobachtete
Reaktivitatsdifferenz tritt zwischen der SCALE- und Serpent-Rechnung fur Fall2
(Zr-4 Hullrohr mit Chrombeschichtung) auf und betragt 389 pcm. Die hier verwendeten
ATF-Brennelemente weisen im Vergleich mit der Referenzkombination UO,/Zr-4
aufgrund der hoheren Neutronenabsorption der ausgewahlten ATF-Hullrohrmaterialien
eine niedrigere Reaktivitat auf. Dabei weicht das berechnete ki fir Fall2 aufgrund der
schwachen Neutronenabsorptionseigenschaften der Chrombeschichtung nur leicht vom
Referenzfall ab, wéahrend ki fir die Falle 3 und 5 aufgrund der starkeren Absorption des

FeCrAl-Materials dem gegeniber deutlich verringert ist.

Im nachsten Schritt wurden stationare Ganzkern-Rechnungen unter Nulllast-Heil3 Be-
dingungen des modifizierten BEAVRS-Kerns durchgefihrt. Hierbei wird lediglich das
ATF-Material von Fall 3 beriicksichtigt. In radialer Richtung wird die nodale Diskretisie-

rung so gewahlt, dass jedes Brennelement einer Rechenmasche im Diffusionsmodell
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entspricht. Die axiale Diskretisierung des Kerns wurde zu 34 gewdahlt. Die homogenisier-
ten Wirkungsquerschnitte wurden mit SCALE 6.2.3/T-NEWT erzeugt, und als nodaler
Flussloser wurde QUABOX/CUBBOX (Q/C) verwendet. Referenzergebnisse wurden
wiederum mit dem Monte-Carlo-Code Serpent ermittelt. Hierbei wurde die Serpent-
Rechnung mit einer Neutronenpopulation von 10° Neutronen mit 4.000 aktiven und 100
inaktiven Zyklen durchgefuihrt. Als Wirkungsquerschnittsbibliothek wurde ebenfalls die
auf ENDF/B-VII.0 basierende CE Bibliothek verwendet. Wie in Tab. 6.9 ersichtlich, wei-
sen die Multiplikationsfaktoren der Q/C- und der Serpent-Rechnungen eine gute Uber-
einstimmung auf. Fir den Referenzfall betragt die Reaktivitatsdifferenz zwischen der
Q/C- und der Serpent-Rechnung 325 pcm, und fur Fall 3 mit den Hullrohrmaterial FeCrAl
208 pcm.

Tab. 6.9  Ergebnisse der kei-Berechnungen fir stationare Ganzkern-Rechnungen
auf Basis des mit ATF modifizierten BEAVRS-Kerns

Fall KMACS Fall
(SCALE/
1 (Referenz) 0,99699 1,00023
3 0,99027 0,99231

Wie bei den Kritikalitatsrechnungen von Brennelementen im unendlichen Gitter ist auch
hier eine geringere Reaktivitat bei der Verwendung von ATF-Materialien im Vergleich
zum Referenzmaterial zu beobachten. Der Unterschied ist hier wesentlich geringer als
beim vorherigen Vergleich einzelner Brennelemente, da nicht der ganze Kern, sondern
lediglich ein geringer Anteil der Brennelemente des Kerns am Kernrand durch

ATF-Brennelemente ersetzt wurde.

Die transversale Leistungsverteilung der Q/C- und der Serpent-Rechnung fir Fall 3 und
deren relative Abweichung ist in Abb. 6.15 in einer Viertelkern-Darstellung aufgezeigt.
Aufgrund der Symmetrie des Modells ist dieser Ausschnitt reprasentativ flir den ganzen
Kern. Die Zahlenwerte der Leistungsverteilung sind relativ zur mittleren Leistung ange-
geben. Die Werte aus der Q/C-Rechnung stehen Uber den Werten der Serpent Refe-
renzrechnung. Die relativen Abweichungen berechnen sich aus diesen beiden Zahlen-
werten mittels AP = (Pq,c — Psgrpent )/Pserpent UNd sind in Prozent angegeben. Am
auRReren Rand des Kerns, insbesondere an den Ecken, werden Abweichungen von bis
zZu 7 % beobachtet. Dort befinden sich, wie in Abb. 3.1 illustriert, zuséatzliche Neutronen-
Schildplatten, die im Q/C-Modell nicht explizit modelliert werden konnten und daher im

Vergleich zu den Serpent-Rechnungen zu Abweichungen fiihren kénnen. In der inneren
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Zone des Kerns halten sich die Abweichungen unter 4%. Im Allgemeinen sind dies im
Hinblick auf die in der Q/C-Rechnung durchgefihrten Naherungen akzeptable Werte
(vgl. Kap. 3.2.1).
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Abb. 6.15 Radiale Leistungsverteilung (links) und relative Abweichung der radialen

Leistungsverteilung (rechts) des Viertelkerns zu Zyklusbeginn

Die Zahlenwerte aus der Q/C-Rechnung stehen (iber den Zahlenwerten der Serpent Refe-

renzrechnung.

Ferner wurde eine Zyklusrechnung des ersten Zyklus des BEAVRS-Kerns durchgefuhrt.
Analog zur vorherigen Vorgehensweise werden auch hier 32 Standard-Brennelemente
sowohl mit UO2/FeCrAl-Brennelementen (Fall 3) als auch mit UsSi»/FeCrAl-Brennele-
menten (Fall 5) ersetzt. Als homogenisierte Wirkungsquerschnitte wurden wiederum
jene aus den SCALE6.2.3/ T-NEWT-Rechnungen verwendet. Fir die Zyklusrechnung
wird Q/C-ATHLET verwendet, wobei die geometrische Diskretisierung sowohl bei Q/C
als auch bei ATHLET analog zur vorherigen Nulllastrechnung gewahlt wurde. Das hete-
rogene ATF-Material UO2/Zr-4/Cr (Fall 2) konnte nicht berticksichtigt werden, da bei der
automatisierten KMACS-Eingabedatensatzerstellung fur das ATHLET Programm Defi-

zite bei der Handhabung von mehrschichtigen Hullrohr-Materialien festgestellt wurden.
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Abb. 6.16 Borkurve des 1. Zyklus fur 3 verschiedene Materialien und der Messung

In Abb. 6.16 ist der Verlauf der kritischen Borkonzentration in Abh&ngigkeit der Volllast-
tage fur den Referenzfall (rot) sowie fiur Fall 3 (gelb) und Fall 5 (grin) dargestellt. Zu-
satzlich ist in der Abbildung die Messkurve dargestellt (schwarz gestrichelt), die nur mit

dem Referenzfall direkt vergleichbar ist.

Wie zu erwarten liegt die Borkurve aufgrund der hdéheren Neutronenabsorption der
ATF-Hullrohre sowohl beim UO,/FeCrAl- als auch beim UsSi,/FeCrAl-Brennstoff unter-
halb der Borkurve des Referenzmaterials UO2/Zr-4. Diese im Allgemeinen niedrigere
Reaktivitat fihrt dazu, dass das natirliche Zyklusende bei ca. 280 Volllasttagen erreicht
wird. Danach versucht Q/C-ATHLET mittels einer negativen Borkonzentration den kriti-
schen Zustand zu halten. Dies macht aus physikalischer Sicht keinen Sinn und stellt ein

numerisches Artefakt dar, das aber prinzipiell gut verstanden ist.

Auffallend ist ein kurzzeitiger Anstieg der kritischen Borkonzentration bei ca. 140 Voll-
lasttagen in allen Kurven. Dieser liegt an veranderten Betriebsparametern zu diesem

Zeitpunkt /HOR 18/, und ist kein Artefakt sondern messtechnisch real.

Die beiden Borkonzentrationskurven unter Berticksichtigung der ATF-Materialien tber-
lappen sich nahezu Uber die gesamte Zyklus-Zeitspanne hinweg, wobei die kritische

Borkonzentration des UO,/FeCrAl-Brennstabs aufgrund seiner niedrigeren Reaktivitat
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leicht unterhalb der kritischen Borkonzentration des UsSi./FeCrAl-Brennstabs liegt. Die
niedrigere Reaktivitat der verwendeten ATF Brennelemente schlégt sich auch, wie in
Abb. 6.17 fur Fall 3 und in Abb. 6.18 fir Fall 5 dargestellt, in der Leistungsverteilung nie-
der. In den Darstellungen ist die relative Abweichung der Leistungsverteilung mit Zah-

lenwerten angegeben und wird zusatzlich mit dem Farbschema hervorgehoben.
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Abb. 6.17 Relative Abweichung der Leistungsverteilung AP = (Paqr —
P.or) X 10%/P.s zWischen dem UO/FeCrAl-Brennstoff und dem Referenz
material UO2/Zr-4

Zeitpunkt t=0 Volllasttage (links) und t=266 Volllasttage (rechts).
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Abb. 6.18 Relative Abweichung der Leistungsverteilung AP = (Patg —
P,er) X 102 /P, zWischen dem UsSix/FeCrAl-Brennstoff und dem Refe-

renzmaterial UO,/Zr-4

Zeitpunkt t = 0 Volllasttage (links) und t = 266 Volllasttage (rechts).
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Da sich die ATF-Brennelemente am &ul3eren Rand des Kerns befinden (siehe
Abb. 6.14), weist die Leistungsverteilung fur beide betrachteten ATF-Materialien im Ver-
gleich zum Referenzmaterial eine hdhere Leistung im Inneren des Kerns und eine nie-
dere Leistung am Rand des Kerns auf. Dies wird tber die gesamte Zykluslange beo-
bachtet, wobei die Abweichungen gegen Ende des Zyklus weniger ausgepragt sind.
Auch hier kann beobachtet werden, dass die Abweichungen der Leistungsverteilung
vom Referenzfall, aufgrund der leicht niedrigeren Reaktivitat des UO,/FeCrAl-Materials
im Vergleich zum UsSix/FeCrAl-Material, groRer sind. Konkret werden fur UO2/FeCrAl
am Rand des Kerns Abweichungen von -16 % bis -36 % zu Zyklusbeginn und von -3 %
bis -17 % nach 266 Volllasttagen beobachtet. Fir UsSix/FeCrAl werden zu denselben
Zeitpunkten Abweichungen von -17 % bis -32 % und von -3 % bis -14 % beobachtet.

Insgesamt zeigen die hier vorgestellten Arbeiten die Durchfuhrbarkeit von KMACS-
Rechnungen mit ATF-Brennstoff/HUllrohr-Kombinationen. Alle hier durchgefiihrten Re-
chenschritte von der Erzeugung der homogenisierten Wirkungsquerschnitte bis hin zur
Zyklusrechnung weisen plausible, physikalisch sinnvolle Ergebnisse auf. Die Kritikali-
tatsrechnungen der Brennelemente und die stationare Ganzkernrechnung des Nulllast-
HeiR-Zustands zeigen eine gute Ubereinstimmung mit den Serpent-Referenzrechnun-
gen als unabhangiges Codesystem. Auch bei der anschlieBenden Zyklusberechnung
werden plausible Ergebnisse erzielt: Die geringere Borkonzentration reflektiert das ho-
here Neutronenabsorptionsvermogen der modellierten ATF-Brennelemente, und der
stark radiale Abfall der Leistungsverteilung spiegelt die geometrische Verteilung der
ATF-Brennelemente am Kernrand wieder. Lediglich bei der Handhabung von heteroge-
nen Brennelementen (z.B. UO./Zr-4/Cr) wurden sowohl bei der KMACS-
Eingabedatenerstellung fir HELIOS als auch fur ATHLET Defizite identifiziert, die in der

weiteren Entwicklung von KMACS kinftig behoben werden.

6.3 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen fir ATF-Systeme mit dop-
pelter Heterogenitéat

Zur Durchfiihrung von Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen wurde ein Brennelement
mit heterogenem Brennstoff — TRISO-ahnliche Partikel in inerter Matrix (Fall 6, Abb. 6.3)
— ausgewahlt, da dies die grofiten Anspriiche an die Rechenmethodik stellt. Zur Durch-
fihrung von Transportberechnungen mit nuklearen Daten in Multigruppen-Darstellung
ist in SCALE 6.2.3 eine spezielle Rechensequenz zur Resonanzselbstabschirmung fur

Anordnungen mit doppelter Heterogenitat (,DOUBLEHET") verfugbar, das ublicherweise
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fur graphitmoderierte Hochtemperaturreaktoren eingesetzt wird, aber auch fiir die Be-
handlung der Resonanzselbstabschirmung von ATF-Brennstoff mit inerter Matrix ver-
wendet werden kann /REA 18/.

Zunachst werden die in SCALE 6.2.3 verfugbaren nuklearen Daten und Berechnungs-
methoden durch Vergleich mit Referenzberechnungen mit dem Monte-Carlo-Programm
MCNP 6.1 Uberprift, wobei Wirkungsquerschnittsdaten in kontinuierlicher Energiedar-
stellung zur Anwendung kommen. In Abb. 6.19 und Abb. 6.20 sind die Modelle fir MCNP
sowie fir das Monte-Carlo-Code KENO-VI schematisch dargestelit.

Moderator
Brennstoff
Inerte Matrix

Abb. 6.19 MCNP- und KENO-VI-Modell einer Stabzelle mit Brennstoff mit inerter Mat-

rix
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Abb. 6.20 MCNP- und KENO-VI-Modell eines Brennelements mit Brennstoff mit iner-
ter Matrix
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Die Untersuchungen wurden am Brennelement durchgefihrt; Abb. 6.19 dient zur Ver-
deutlichung der Modellierung der Brennstabzelle mit den individuellen Brennstoffkor-
nern. Die Ergebnisse fur die Multiplikationsfaktoren fir das Brennelement sind in
Tab. 6.10 zusammengestellt.

Tab. 6.10 Multiplikationsfaktoren fir ein Brennelement mit inerter Matrix aus unter-
schiedlichen Rechenprogrammen

Code/Daten Multiplikations-
faktor
MCNP 6.1, ENDF/B-VII.1 CE 1,29840 + 0,00018
KENO-VI, ENDF/B-VII.1 CE 1,29658 + 0,00022
NEWT, ENDF/B-VII.1 252 Gruppen 1,29729
NEWT, ENDF/B-VII.1 56 Gruppen 1,29702

Die NEWT-Ergebnisse wurden mit homogenisiertem Brennstoff erzielt, fir den die Re-
sonanzselbstabschirmung mit der DOUBLEHET-Option durchgefiihrt wurde. Es ergibt
sich sehr gute Ubereinstimmung zwischen allen unterschiedlichen Berechnungen; ins-
besondere unterscheiden sich die Werte aus den deterministischen Transportrechnun-
gen mit den Wirkungsquerschnitten mit 252 und 56 Energiegruppen nur geringfligig, so
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dass fur die Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen die 56-Gruppen-Daten herangezo-

gen wurden.

Sensitivitdtsanalysen fir Anordnungen mit doppelter Heterogenitat sind mit den Werk-
zeugen, die SCALE 6.2.3 zur Verfugung stellt, nur mit dem auf dem Monte-Carlo-Code
KENO basierenden Modul TSUNAMI-CE unter detaillierter Modellierung der Brennstoff-
korner, siehe Abb. 6.19 und Abb. 6.20, mit Daten in kontinuierlicher Energiedarstellung
madglich. Dafir ist allerdings bereits fir einfache Sensitivitdtsanalysen im Multiplikations-
faktor erheblicher Rechenaufwand erforderlich; die weiter unten gezeigten Sensitivitaten
und Unsicherheiten wurden mit Rechenlaufen erzeugt, die ca. 12 CPU-Stunden bendti-
gen, wohingegen eine Sensitivitatsanalyse fiir ein konventionelles Brennelement mit
TSUNAMI-2D unter Verwendung der Multigruppendaten mit 56 Energiegruppen in we-
nigen CPU-Minuten durchgefuhrt werden kann. Daher wurde eine Erweiterung von
TSUNAMI-2D entwickelt, die sich auch fir Systeme mit doppelter Heterogenitat anwen-
den lasst, im Folgenden TSUNAMI-DH genannt. Ergebnisse fir Sensitivitaten des Mul-
tiplikationsfaktors in Bezug auf wesentliche Reaktionen sind in Abb. 6.21 bis Abb. 6.24
dargestellt, und zwar fur die vier Hauptbeitradge zur Gesamtunsicherheit. Es ergibt sich
ausgezeichnete Ubereinstimmung zwischen TSUNAMI-DH und den Referenzwerten
aus TSUNAMI-CE.
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Abb. 6.21 Sensitivitat des Multiplikationsfaktors des ATF-Brennelements in Bezug auf
die mittlere Anzahl von Neutronen pro Spaltung von U-235
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Abb. 6.22 Sensitivitat des Multiplikationsfaktors des ATF-Brennelements in Bezug auf

den Einfangquerschnitt von U-235

1.0E-05
0.18

energy (eV)

1.0E-03 1.0e-01 1.0e+01 1.0E+03 1.0E+05  1.0E+07

0.16

0.14

0.12

0.10

-
i
#
|
i
1
|
a
i
B

-

sensitivity/lethargy %/%

——TSUNAMI-CE

e R ———

0.02

TSUNAMI-DH

gmnn
H
]

o SR .

LA
(S i S

0.00

Abb. 6.23 Sensitivitat des Multiplikationsfaktors des ATF-Brennelements in Bezug auf

den Spaltquerschnitt von U-235
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den Einfangquerschnitt von H-1

o
o

o
&)

relative uncertainty (%)

e o o ©

RN W
total  ——

B TSUNAMI-CE

B TSUNAMI-DH

0.0 ‘ I II II II II II HE m=m =
5 ® £ w w w & oz 8w O
o c 0 c c c c o c =

w 1 1 1 ! 1
> 1 a 1 E
< i S = < o0 o0 = 2 o
N c ! 2 c c c O 2 -
© LN c a — 00 0 o © 2
° m .2 i &~ m N (] 7
=} o~ 7} o~ L N ©
c | 7,3 [T | ) ! o0 )
S = o > S o0 )

LN (o] (g\]
o™ [¥p] | | [0}
PeV o =) S o
3 A o
] >

Abb. 6.25 Hauptbeitrage zur Unsicherheit des Multiplikationsfaktors des ATF-

Brennelements
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Die sich ergebenden Hauptbeitrage zur Unsicherheit des Multiplikationsfaktors sowie die
Gesamtunsicherheit werden in Abb. 6.25 verglichen, wiederum mit sehr guter Uberein-
stimmung zwischen TSUNAMI-CE und TSUNAMI-DH. Insgesamt ist festzustellen, dass
auch fur ATF-Brennelemente mit inerter Matrix mit Werkzeugen der nuklearen Berech-
nungssequenz der GRS Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen geeignet durchgefiihrt

werden konnen.
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7 Zusammenfassung

Dieser Abschlussbericht dokumentiert die im BMWi-Forschungsvorhaben RS1564
-MOMENTUS — Moderne Methoden zu NeutronenTransport und Unsicherheits- und
Sensitivitdtsanalysen® durchgefuhrten Arbeiten und erzielten Ergebnisse. Dazu z&hlen
Neu- und Weiterentwicklungen, Validierungen und Anwendungen der eingesetzten neut-
ronenphysikalischen Rechenverfahren und der Methoden zu Unsicherheits- und Sensi-
tivitatsanalysen beztglich nuklearer Wirkungsquerschnittsdaten. Diese Methoden wer-
den bei Fragestellungen zum Kernverhalten von Druckwasserreaktoren westlicher
Bauart, Reaktoren mit hexagonaler Brennelement- und Kerngeometrie, z. B. WWER,
und von innovativen Reaktorkonzepten, dabei insbesondere von schnellen flissigmetall-

gekuhlten Reaktoren, eingesetzt.

Im Folgenden werden die durchgefuhrten Arbeiten und erzielten Ergebnisse der einzel-

nen Arbeitspakete dieses Forschungsvorhabens zusammenfassend dargestellt.

7.1 Weiterentwicklung des GRS-Kernsimulators KMACS

Weiterentwicklungen am GRS-Kernsimulator KMACS betreffen im Wesentlichen die Er-
mittlung stabaufgeldster ErgebnisgrofRen bei DWR westlicher Bauart und die Erweite-
rung des Anwendungsbereichs von KMACS auf Reaktoren mit hexagonaler Kerngeo-
metrie, wie WWER — einem im Ausland weit verbreiteten Druckwasserreaktortyp
russischer Bauart. Zur Sicherstellung der Zukunftsfahigkeit, Lauffahigkeit, Korrektheit
und der Anwendbarkeit von KMACS wurde zudem der Quellcode von Python 2.7 auf
Python 3.8 umgestellt. Die Weiterentwicklungen wurden durch Reaktorkernberechnun-
gen und entsprechende Vergleiche mit Referenzlésungen und verfliigbaren Betriebsda-

ten verifiziert und validiert.

Zur Ermittlung von verschiedenen stabaufgeltsten ErgebnisgroRen bei Reaktorkernbe-
rechnungen von DWR wurde zunéchst im KMACS-Modul kflux zur Ganzkern-Fluss-
Rechnung die Schnittstelle zwischen KMACS und dem Reaktordynamikcode DYN3D
zwecks Berechnung der Stableistungsverteilung erweitert. Die Stableistungsverteilung
kann dann einer nachfolgenden stabaufgeldsten Abbrandberechnung sowie einer Un-
terkanal-Thermohydraulikrechnung als Eingangsgréf3e dienen. Die fir die Stableistungs-
rekonstruktion notwendigen Stableistungsfaktoren werden dabei aus der Spektralrech-
nung mit SCALE/T-NEWT erhalten, in der KMACS-Datenbank gespeichert und tber
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diese dem kflux Modul als Eingabedaten zur Verfigung gestellt. Das KMACS-
Eingabedatenformat wurde um die Information des Drehwinkels der Brennelemente fir
jeden Zyklus erweitert, damit sowohl die Stableistungsfaktoren als auch die richtungsab-

hangigen assembly discontinuity factors korrekt zugeordnet werden.

Die Ermittlung der Stableistungsverteilung mit KMACS unter Verwendung von DYN3D
wurde mit einer Nachrechnung des Nulllast-Heil3 Zustands des BEAVRS-Benchmarks
und einem Vergleich zu einer Serpent-Referenzlosung verifiziert. Zwischen
KMACS/DYN3D und Serpent wird eine zufriedenstellende Ubereinstimmung erzielt.
GrolRere Abweichungen treten am Kernrand auf; deren Ursache wird Gegenstand zu-

kunftiger Untersuchungen sein.

Ferner wurde die Verwendung von DYN3D in KMACS fir DWR-Zyklusrechnungen er-
probt. Mit homogenisierten Wirkungsquerschnitten aus SCALE/T-NEWT erzielt KMACS
unter Verwendung von DYN3D mit dessen internem Thermohydraulikmodul fur den ers-
ten Zyklus des BEAVRS-Benchmarks eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen der

berechneten und der gemessenen kritischen Borkonzentration.

Mit der Implementierung eines weiteren KMACS-Moduls kpostal wurde der Unterkanal-
Thermohydraulikcode COBRA-TF zur Ermittlung stabaufgeloster DNBR-Werte an
KMACS angebunden. Der DNBR-Wert liefert Auskunft tber den sicherheitsrelevanten
Abstand zum Filmsieden. Nachfolgend zu einer Zyklusrechnung ist es mit KMACS nun
moglich fur ein manuell ausgewahltes oder fur das hochstbelastete Brennelement fur
alle Zykluszeitpunkte COBRA-TF Rechnungen durchzufuhren, um die radiale und axiale
Verteilung von DNBR-Werten eines Brennelements zu ermitteln. Das Verfahren wurde
erfolgreich fur den ersten Zyklus des BEAVRS-Benchmarks getestet.

Fur DWR wurde KMACS um die Berechnung des stabaufgeldsten Abbrands und Nukli-
dinventars erweitert. Die unter Verwendung von DYN3D ermittelte Stableistungsvertei-
lung dient dabei als Eingangsgrolie fir das Inventarberechnungsprogramm Ventina, bei
dem in jedem Knoten, jedes Brennstabsegment als ein abzubrennendes Material mo-
delliert wird. Als weitere Eingangsdaten werden Ventina das Startinventar, mikroskopi-
sche Wirkungsquerschnitte und der Neutronenfluss fur jedes Material sowie die globale
Reaktorleistung Gbergeben. Da DYN3D nur eine stabaufgeloste Leistung jedoch keinen
stabaufgeldsten Neutronenfluss ausgibt, wird fur jeden Stab eines Rechenknotens der
Neutronenfluss in diesem Rechenknoten mittels der jeweiligen Stableistung renormiert.

In einem ersten Schritt wurde die Implementierung mit Zyklusrechnungen von
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kiinstlichen, zweidimensionalen DWR-Minikern Modellen mit 6 X 6 Brennelementen
Uberprift. Zum Vergleich wurden Serpent-Referenzrechnungen durchgefihrt. Fir das
Minikern Modell mit identischen UO, Brennelementen wurde fir den gesamten Zyklus
eine zufriedenstellende Ubereinstimmung bei der stabaufgelésten Abbrandverteilung
zwischen KMACS und Serpent festgestellt. Die relativen Abweichungen liegen mehrheit-
lich bei £ 2,5 %. GroRRere Abweichungen werden am Kernrand beobachtet. Eine entspre-
chende Beobachtung gilt auch fur die Nuklidinventare, wobei Neutronenspektrums-sen-
sitive Nuklide groRere Abweichungen zeigen. Fir ein zweites Minikern Modell mit einer
Schachbrettanordnung von zwei UO; Brennelementtypen mit unterschiedlicher
U-235 Anreicherung werden ahnlich gute Ergebnisse erzielt. Diese Arbeiten werden fort-
gefuhrt mit dem Ziel, die Abweichungen zu verringern und das Verfahren auf Kerne von

Leistungsreaktoren auszudehnen und zu Uberprifen.

KMACS wurde zur Beschreibung von Reaktoren mit hexagonaler Kerngeometrie,
speziell WWER - einem Druckwasserreaktor russischer Bauart, erweitert, um zukunftig
Sicherheitsbewertungen fir solche Reaktorsysteme durchfiihren zu kénnen. Dazu
wurden Erweiterungen am KMACS-Eingabedatenformat, am KMACS-Modul kspect zur
Vorausrechnung homogenisierter Wirkungsquerschnitte, am KMACS-Modul kflux zur
Durchfihrung gekoppelter Ganzkern-Rechnungen und am KMACS-Modul kvip zur
Postprozessierung und Visualisierung von Ergebnisdaten vorgenommen. Fir die
gekoppelten Ganzkern-Rechnungen wird der Reaktordynamikcode DYN3D mit dessen

internem Thermohydraulikmodell eingesetzt.

Die Erweiterungen in KMACS flr die Beschreibung hexagonaler Reaktoren wurden mit
der Nachrechnung des Nulllast-Heil3 Zustands und des ersten Betriebszyklus des
WWER-1000 Kerns aus dem X2 Benchmark tberprift. Mit Wirkungsquerschnitten, wel-
che mit SCALE 6.2.3/T-NEWT berechnet wurden, wird fir den Nulllast-Hei} Zustand
zwischen KMACS mit DYN3D und einer Serpent Referenzlésung eine sehr gute Uber-
einstimmung beim Multiplikationsfaktor sowie bei der Brennelementleistungsverteilung
erzielt. Die groRte relative Abweichung mit 3,4 % tritt am Kernrand auf. Weitere Optimie-
rungen an den radialen Reflektormodellen sollen zukinftig zu einer Verringerung der

Abweichungen fuhren.

Fur die Nachrechnung des ersten Betriebszyklus wurde die spezifizierte Betriebshistorie
mit jeweils 323 Datenpunkten fir die Leistung, Steuerstabstellung, Kihlmittelmassen-
strom und Kahimitteleintrittstemperatur zugrunde gelegt. Mit Wirkungsquerschnitten aus
SCALE 6.2.3/T-NEWT ermittelt KMACS mit DYN3D einen Verlauf fur die kritische
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Borkonzentrationen, der in sehr guter Ubereinstimmung mit dem Verlauf der gemesse-
nen kritischen Borkonzentration ist. Fir die Mehrheit der Zykluszeitpunkte ist die Abwei-

chung geringer als 25 ppm.

Neben der Visualisierung von Ergebnissen kdnnen mit dem KMACS-Modul kvip nun
auch KMACS-Eingabedaten wie das Stabgitter eines Brennelements, die Kernbeladung
und die Steuerelementanordnung im Kern visualisiert werden. Diese Funktionalitat dient
insbesondere der friihzeitigen Erkennung von Eingabefehlern, sodass diese Fehler noch

vor Durchfuihrung der Zyklusrechnung korrigiert werden kénnen.

7.2 Beschreibung des Reaktorkernverhaltens mit der Monte-Carlo-Me-
thode

Im Rahmen dieses Vorhabens wurde die Hybridmethode zur Beschreibung des
Reaktorkernverhaltens unter Verwendung von Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnungen
weiterentwickelt. Dazu wurde zunéchst die Rechenkette bestehend aus dem Monte-
Carlo-Code Serpent und dem Neutronenkinetik-/Thermohydraulik-Codesytem DYN3D-
ATHLET bei konventioneller Verwendung — Vorausrechnung von homogenisierten
Wirkungsquerschnitten mit Brennelementmodellen im unendlichen Gitter gefolgt von
gekoppelte Ganzkern-Rechnungen — fir die Analyse von Reaktortransienten erprobt.
Hierzu wurden finf Reaktivitatstransienten der SPERT IIl Experimente mit prompt
kritischer oder prompt Uberkritischer Reaktivitatszufuhr bei unterschiedlichen
anfanglichen Reaktorzustdnden nachgerechnet. Fir die untersuchten Ergebnisgréf3en
Reaktivitdtszufuhr, maximale Leistung, Energiefreisetzung und Reaktivitats-
kompensation wird eine sehr gute Ubereinstimmung mit den experimentell ermittelten
Werten festgestellt. Der Zeitpunkt der maximalen Leistung liegt bei allen untersuchten
Reaktivitatstransienten innerhalb von drei Standardabweichungen des experimentell
ermittelten Zeitpunkts. Mit dieser Untersuchung konnte erfolgreich gezeigt werden, dass
die Rechenkette bestehend aus dem Monte-Carlo-Code Serpent zur Berechnung von
homogenisierten Wirkungsquerschnitten und dem Neutronenkinetik-/Thermohydraulik-
Codesystem DYN3D-ATHLET fur gekoppelte Ganzkern-Rechnungen fir die Analyse

von Reaktortransienten — auch von kleinen Reaktorkernen wie SPERT Il — geeignet ist.

In einem weiteren Schritt wurde der Einsatz von homogenisierten Wirkungsquerschnit-
ten aus Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnungen mit dem Monte-Carlo-Code Serpent in no-

dalen Diffusionsrechnungen mit DYN3D erprobt. Hierzu wurde der TMI-1 Minikern als
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Modell verwendet. Das Serpent-Ganzkern-Modell wurde raumlich wie das Diffusionsmo-
dell diskretisiert, sodass fur jeden Rechenknoten des Diffusionsmodells ein entsprechen-
der Datensatz von homogenisierten Wirkungsquerschnitten im Serpent Ganzkern-Mo-
dell berechnet werden konnte. Fiir den Multiplikationsfaktor und die Leistungsverteilung
wird eine zufriedenstellende Ubereinstimmung mit der Serpent Referenzrechnung er-
reicht. Bei zusatzlicher Verwendung von ADFs kann die Leistungsverteilung erheblich
verbessert werden. Daflir muss bislang jedoch auf ADFs von zweidimensionalen Brenn-
element- und Reflektormodellen im unendlichen Gitter zurlickgegriffen werden, da die in
Serpent implementierte Methode nur fiir zweidimensionale Modelle anwendbar ist. Bei
zusatzlicher Verwendung von Transport-korrigierten Diffusionskonstanten wird zudem

eine bessere Ubereinstimmung beim Multiplikationsfaktor erreicht.

Fur die Hybridmethode wurde das Kopplungsschema zwischen der Neutronenkinetik
und der Thermohydraulik um Monte-Carlo-Ganzkern-Rechnungen zur Ermittlung von
homogenisierten Wirkungsquerschnitten erweitert. Fir die Neutronenkinetik-/Ther-
mohydraulik-Rechnungen wird DYN3D-ATHLET eingesetzt; fur die Monte-Carlo-Ganz-
kern-Rechnungen wird der Monte-Carlo-Code Serpent verwendet. Da eine Monte-Carlo-
Ganzkern-Rechnung bei jedem Zeitschritt jedoch zu rechenaufwendig ist und die Wir-
kungsquerschnitte im Serpent-Ganzkern-Modell nur fur einen einzelnen thermohydrau-
lischen Zustand berechnet werden, wurde ein Extrapolationsverfahren implementiert,
um Bibliotheken mit Wirkungsquerschnitten parametrisiert Uber Brennstofftemperatur,
Moderatordichte und Borkonzentration erstellen zu kdnnen. Unkontrollierte und kontrol-
lierte Wirkungsquerschnitte fur die Modellierung von Steuerstabbewegungen im Neutro-
nenkinetikmodell werden entweder Uber eine zusatzliche Monte-Carlo-Ganzkern-Rech-
nung bestimmt oder je nach Steuerstabstellung von benachbarten vollstandig
kontrollierten und vollstéandig unkontrollierten Rechenknoten Gbernommen. Die Hybrid-
methode wurde zur Simulation einer Steuerstabverfahrtransiente im TMI-1 Minikern mit
einem vollstandig kontrollierten Brennelement angewendet. Bei Start der Transienten-
rechnung werden zunachst konventionell erzeugte Wirkungsquerschnitte fur die Ermitt-
lung der kritischen Borkonzentration eingesetzt. Danach erfolgt die erste Serpent-Ganz-
kern-Rechnung und der Wechsel zu Wirkungsquerschnitten aus dem Ganzkern-Modell.
Bei diesem Wechsel wird eine negative Reaktivitatszufuhr beobachtet, was zu einer Ab-
schwachung des Leistungsanstiegs fuhrt. In zukinftigen Untersuchungen soll eine L6-
sung zur Vermeidung der negativen Reaktivitatszufuhr gefunden werden. Zudem soll ein
Verfahren entwickelt werden, mit dem ADFs direkt aus der Monte-Carlo-Ganzkern-

Rechnung ermittelt werden kdnnen.
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7.3 Weiterentwicklung, Validierung und Anwendung von Methoden zur
Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Auf der Basis der im Vorhaben RS1536 erstellten Plattform fiir Unsicherheitsanalysen
fur schnelle Reaktorsysteme und der entsprechenden Spezifikation wurden in diesem
Vorhaben Unsicherheitsanalysen fir die nukleare Berechnungssequenz im Rahmen der
Beteiligung an einem internationalen OECD/NEA-Benchmark durchgefuihrt. Als Trans-
portprogramm wurde das SCALE-Modul NEWT herangezogen. Unter Verwendung der
im Vorhaben RS1536 erzeugten Multigruppen-Wirkungsquerschnittsbibliotheken fir
schnelle Systeme ergibt sich dabei sehr gute Ubereinstimmung mit den MCNP-
Referenzldsungen hinsichtlich Multiplikationsfaktoren und Reaktivitatseffekten. Auf der
Basis der NEWT-Berechnungen mit Nominaldaten wurden Unsicherheits- und Sensitivi-
tatsanalysen mit dem GRS-Programmsystem XSUSA sowie den Berechnungssequen-
zen SAMPLER und TSUNAMI-2D aus SCALE 6.2 durchgefuhrt. Insgesamt zeigt sich
sehr gute Ubereinstimmung der mit den verschiedenen Methoden berechneten Unsi-
cherheiten hinsichtlich Multiplikationsfaktoren, Reaktivitatseffekten und Weniggruppen-
Wirkungsquerschnitten.

Der C5G7-TD-Benchmark der OECD/NEA zur Durchfihrung von Transientensimulatio-
nen an einem beispielhaften kleinen DWR-artigen Reaktorkern verwendet bislang einen
vorgefertigten Satz von Weniggruppen-Wirkungsquerschnitten fir einen vorgegebenen
Zustand bezuglich der thermohydraulischen Parameter. In diesem Vorhaben wurden
Wirkungsquerschnitte mit sieben Energiegruppen auf einem Stiitzstellengitter von ther-
mohydraulischen Parametern erzeugt. Die Daten wurden durch Vergleich mit Monte-
Carlo-Referenzrechnungen fir Brennelemente und Ganzkernanordnungen validiert und
den Benchmark-Koordinatoren tbergeben. Zur Durchfiihrung von stichprobenbasierten
Unsicherheitsanalysen wurden mit variierten mikroskopischen Wirkungsquerschnitten
die 7-Gruppen-Wirkungsquerschnitte fiir die erforderlichen Brennstofftemperaturen be-

rechnet und in das vorgeschriebene Format tberfihrt.

Zur Durchfuihrung einer Varianzdekomposition fur die Ergebnisunsicherheit von Kritika-
litatsberechnungen aus Zufallsstichproben der zugrunde liegenden mikroskopischen
nuklearen Daten wurde in diesem Vorhaben ein linearer Regressionsansatz eingefthrt;
dies entspricht dem Unsicherheits-,Breakdown®, der normalerweise im Rahmen der de-
terministischen linearen Stérungstheorie durchgefihrt wird. Dabei hat es sich als vorteil-
haft herausgestellt, die urspringlichen Kovarianzdaten durch Diagonalmatrizen zu er-

setzen, um den Sensitivitatsvektor zu schatzen. Der Unsicherheits-,Breakdown® wird
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schlie3lich durch Anwendung der ,Sandwich-Formel“ mit dem geschéatzten Sensitivitats-
vektor und einer Stichproben-Kovarianzmatrix mit den vollstandigen urspriinglichen Kor-
relationen durchgefiihrt. Der Ansatz basiert auf der Annahme, dass das Simulationser-
gebnis linear von den unsicheren Eingabeparametern abhangt. Die Leistungsfahigkeit
der Methode wurde durch eine vergleichende Untersuchung der Ergebnisse von XSUSA
(Random Sampling) und TSUNAMI (Stérungstheorie) fur die Anwendungsfalle aus dem
UAM-SFR-Benchmark demonstriert. Die Konfidenzintervalle der Sensitivitatsindizes
wurden durch Jackknife-Resampling abgeschétzt. Mit der vorgestellten Methode kénnen
Sensitivitdten und der Unsicherheits-,Breakdown* fur jede Ergebnisgré3e einer Trans-
portrechnung abgeschatzt werden, z. B. Diffusionskoeffizienten, wahrend dies mit
TSUNAMI nur fur eine begrenzte Klasse von Ergebnissen moglich ist, im wesentlichen
Reaktivitatsdifferenzen und mikroskopische und makroskopische Wirkungsquerschnitte.
Dariuiber hinaus ist die Methodik nicht auf Simulationen mit SCALE beschrénkt; sie kann
eine gute Alternative fir Codes sein, die keine adjungierten Transportrechnungen imple-

mentiert haben.

In diesem Vorhaben wurden zwei verschiedene Methoden zur Auswertung von Sensiti-
vitdten und Unsicherheiten des effektiven verzogerten Neutronenanteils fet in Kritikali-
tatsberechnungen beziglich nuklearer Datenunsicherheiten im Rahmen von
SCALE 6.2, ergénzt durch die XSUSA-Methodik, beschrieben. Ein Ansatz basiert auf
der deterministischen linearen Storungstheorie, und der andere auf einer linearen Re-
gressionsanalyse einer Serie von Ergebnissen aus Zufallsstichproben. Beide Ansatze
kdnnen angewendet werden, wenn S mit Wirkungsquerschnitten in Multigruppendar-
stellung nach der sog. Prompt-k-Ratio-Methode berechnet wird. Der auf Stichproben ba-
sierende Ansatz ist auch fir verzdgerte Neutronenparameter anwendbar, die in sechs
verzogerten Neutronengruppen dargestellt werden, wie sie durch adjungierte Flusswich-
tung in Gitterrechnungen berechnet werden. Fir den Ansatz der linearen Stérungstheo-
rie wurde die TSUNAMI-Sequenz von SCALE zusammen mit einem zusatzlichen Satz
von Multigruppen-Wirkungsquerschnittsdaten verwendet, bei denen die totale mittlere
Anzahl der Neutronen pro Spaltung und das totale Spaltspektrum durch ihre entspre-
chenden prompten Werte ersetzt werden. Es wurde gezeigt, dass die Prompt-k-Ratio-
Methode zur Berechnung von ferr geeignet ist, da die totalen und prompten Neutronen-
flisse der betrachteten Systeme gut Ubereinstimmen; Vergleiche von berechneten, mit
gemessenen Werten fir verschiedene schnelle und thermische kritische Anordnungen,
zeigen mit einer Ausnahme Abweichungen innerhalb der experimentellen 1o-Unsicher-

heiten. Die ungefahre Aquivalenz der deterministischen und stochastischen Methoden
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zur Berechnung der e -Sensitivitaten wird fir die Falle gezeigt, in denen beide Metho-
den einfach anwendbar sind, ndmlich fir die eindimensionalen kritischen Anordnungen,
bei denen der NeutronenTransport mit dem deterministischen Transportcode XSDRN
behandelt werden kann. Die wichtigsten Serr -Sensitivitaten stimmen gut Uberein, und
damit auch die Hauptbeitrage zur Gesamtunsicherheit. Bezlglich des Einflusses der An-
zahl der pro Spaltung erzeugten verzogerten Neutronen (v) beobachtet man sehr hohe
Unsicherheitsbeitrdge von U-238 und Pu-239 fir Systeme mit grol3en Mengen dieser
Isotope. Dies ist eine Folge der hohen fer -Sensitivitdten gegeniber diesen GréRen und
der unrealistisch hohen Unsicherheiten im verzégertenv in den SCALE 6.2-
Kovarianzdaten von praktisch 100 % tber den gesamten Energiebereich. Daher wird bei
der Durchfiihrung von Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen fiir verzogerte Neutro-
nenparameter mit SCALE 6.2 vorerst die Verwendung von SCALE 6.2-Kovarianzdaten
empfohlen, wobei allerdings die Kovarianzmatrizen fir verzégerte v durch diejenigen er-

setzt werden, die aus JENDL-4.0 prozessiert wurden.

Wahrend des Vorhabens RS1536 wurde im Rahmen einer Kooperation mit Studsvik-
Scandpower eine Schnittstelle zwischen dem Gitter-/Abbrandcode HELIOS-2 und
XSUSA implementiert und validiert, die in der aktuellen HELIOS-2-Version verfugbar ist.
Im Vorhaben RS1564 wurde das XSUSA/HELIOS-2-System dahingehend erweitert,
dass beliebige Kovarianzdaten (bisher beschréankt auf die 44-Gruppen-Struktur aus
SCALE 6.1) den Unsicherheitsanalysen zugrunde gelegt werden kénnen. Von besonde-
rem Interesse ist hier der Satz von Kovarianzdaten aus dem Programmsystem
SCALE 6.2, das in der GRS flir Produktionsrechnungen eingesetzt wird. Dies wird
dadurch ermdéglicht, dass die Energiestruktur der Kovarianzdaten aus SCALE 6.2
(56 Energiegruppen) auf die alte 44-Gruppen-Struktur umgestellt wird, auf deren Basis
anschlie3end die Erzeugung der Variationsparameter erfolgt. Dazu muss die Schnitt-
stelle im HELIOS-2-Quellcode nicht verandert werden. Die Interpolation der 56-Grup-
pen-Daten auf 44 Gruppen erfolgt mit dem Programm ANGELO2.3. Es wurden alle fur
Berechnungen von Stabzellen und Brennelementen aus dem UAM-LWR-Benchmark er-
forderlichen Kovarianzdaten prozessiert und damit einige Anordnungen neu simuliert.
Die resultierenden Unsicherheiten wurden mit entsprechenden Gréfzen aus TSUNAMI
verglichen. In den meisten Fallen ist die Ubereinstimmung gut; fur einige zwei-Gruppen-
Wirkungsquerschnitte ergeben sich grofiere Abweichungen in den Unsicherheiten, de-

nen noch nachgegangen werden muss.
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Bisher wurden in XSUSA die Variationen der Wirkungsquerschnitte auf die bereits ab-
geschirmten Daten angewandt; damit wird der Einfluss der Resonanzselbstabschir-
mungsrechnung auf die Unsicherheiten, die sog. impliziten Effekte, vernachlassigt, was
in vielen Anwendungsfallen eine gute Naherung ist. Dennoch kdnnen diese sog. implizi-
ten Effekte eine deutliche Rolle spielen, etwa beim Einfangquerschnitt von U-238 im Re-
sonanzbereich, und sollten daher mitberlcksichtigt werden. Im Vorhaben RS1536 war
ein Verfahren skizziert worden, wie sich der implizite Anteil der Unsicherheiten stérungs-
theoretisch unter Verwendung der Ergebnisse von eindimensionalen TSUNAMI-
Berechnungen erfassen lasst. In diesem Vorhaben hat sich allerdings herausgestellt,
dass der TSUNAMI-Ansatz zur Berechnung der impliziten Sensitivititen methodische
Schwéchen aufweist. Daher wurde eine neue Berechnungssequenz entwickelt, bei der
zusatzlich zur nominalen Resonanzselbstabschirmungsberechnung noch Sequenzen
durchgefuhrt werden, bei denen die individuellen partiellen Wirkungsquerschnitte fiir die
relevanten Reaktionen separat um einen kleinen Betrag variiert werden. Dies erfordert
zwar gegeniiber TSUNAMI einen Mehraufwand, ist aber methodisch befriedigender und
liefert in einigen Fallen eine sichtbare Verbesserung der Ergebnisse. Zur Validierung der
Methodik wurde ein eindimensionales System herangezogen. Dabei wurden Berechnun-
gen mit TSUNAMI-CE und TSUNAMI-1D durchgefihrt. In einigen Fallen ist zu sehen,
dass die Sensitivitatsprofile und die daraus resultierenden Beitrage zur Ergebnisunsi-
cherheit mit der neuen Berechnungssequenz besser mit den TSUNAMI-CE-
Referenzergebnissen Ubereinstimmen als die entsprechenden Ergebnisse mit der ur-
sprunglichen TSUNAMI-1D-Sequenz.

Ferner wurden die Untersuchungen zum Einfluss von Unsicherheiten in den nuklearen
Wirkungsquerschnittsdaten auf die Ergebnisunsicherheiten von Reaktortransienten fort-
gesetzt. Untersucht wurde eine Steuerstabverfahrtransiente im TMI-1 Minikern beim
Nulllast-Heil? Zustand mit einer nominalen Reaktivitatszufuhr von 0,97 $. Auf der Basis
von 1.000 variierten Wirkungsquerschnittsbibliotheken wurden 1.000 Transientenrech-
nungen mit DYN3D-ATHLET durchgefihrt. Als wesentliches Ergebnis wurde festgestellt,
dass die Stichprobe charakteristisch unterschiedliche Transientenverlaufe enthalt, da ei-
nige Falle prompte Uberkritikalitat und dadurch hohe Werte fiir die Reaktorleistung er-
reichen. Dies resultiert in einer schiefen Stichprobenverteilung fur die resultierende Re-
aktorleistung und die Annahme einer Normalverteilung kann nicht fir die gesamte
betrachtete Problemzeit aufrechterhalten werden. Aus diesem Grund wurde fiir die sta-
tistische Untersuchung der Stichprobe fir die Reaktorleistung das verteilungsfreie Wilks

Toleranzlimit  ausgewertet.  Mit  Auswertung des  multiplen  quadrierten
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Korrelationskoeffizienten R? wurden die Hauptbeitrage zur Ergebnisunsicherheit fir die
Reaktorleistung identifiziert. Zun&chst ist dies Spaltneutronenausbeute von U-235; noch
vor Erreichen des Leistungsmaximums bilden die Streuwirkungsquerschnitte von U-238
die Hauptbeitrage. Minima in den R? Verlaufen zum Zeitpunkt der maximalen Leistung
deuten an, dass zu diesem Zeitpunkt die Unsicherheit der Leistung durch nicht-lineare
Effekte beeinflusst wird. Insgesamt zeigten diese Untersuchungen, dass bei einer Reak-
tivitatstransiente mit einer Reaktivitatszufuhr knapp unterhalb des prompt kritischen Zu-
stands die Unsicherheiten in den Wirkungsquerschnittsdaten einen erheblichen Einfluss

auf das berechnete reaktordynamische Verhalten des Kerns haben.

7.4 Uberpriifung der nuklearen Berechnungskette im Hinblick auf Acci-
dent Tolerant Fuels

Ein weiterer Arbeitspunkt dieses Vorhabens stellt den Ausgangspunkt der Erprobung
und des Nachweises der Anwendbarkeit der nuklearen Simulationskette der GRS fir
verschiedene ATF-Konzepte dar. Neben einer grundsatzlich gegebenen guten Anwend-
barkeit der eingesetzten Werkzeuge wurde auch punktueller Handlungsbedarf fur kiinf-

tige Verbesserungen identifiziert.

Vergleichende Kritikalitditsberechnungen unter Verwendung verschiedener Berech-
nungssequenzen und Wirkungsquerschnittsbibliotheken von SCALE 6.2.3 auf der Basis
ausgewahlter, generischer ATF-Modellsysteme wurden durchgefiihrt. Hierbei konnte un-
ter Verwendung verschiedener Sequenzen und Wirkungsquerschnittsdateien eine gute
Ubereinstimmung der Ergebnisse fiir die betrachteten Modellsysteme im Hinblick auf
Multiplikationsfaktoren, EALF und kondensierte Weniggruppen-Wirkungsquerschnitte im
Nulllast-Heil3-Zustand erzielt werden. Um das Vertrauen in die Ergebnisse weiter zu star-
ken, wurden die Untersuchungen durch Analysen mit Serpent und ENDF/B-VII.O-
Wirkungsquerschnitten als unabhangiges Codesystem ergénzt. Fir die Modellsysteme,
die den Brennstoff und/oder das Hullrohrmaterial vollstandig aus dem Referenzsystem
ersetzen und dabei die Geometrie beibehalten, sind die Ergebnisse der Kin-, EALF- und
Zweigruppen-Wirkungsquerschnitte fir die verschiedenen Codes ebenfalls gut ver-
gleichbar. In Bezug auf doppelt heterogene Systeme wie TRISO-Partikel in inerter Matrix
als Pellets in Hullrohren weist das SCALE-Programmsystem bei der Prozessierung von
Wirkungsquerschnitten noch Defizite auf, die durch den Einsatz von Serpent grundsétz-
lich ausgeglichen werden kdnnen, was aber noch nicht automatisiert z. B. im Rahmen

des Kernsimulators umgesetzt ist.

204



In Erweiterung zur Code-zu-Code-Verifikation ist die Validierung gegen kritische Bench-
mark-Experimente noch eine gréRere Herausforderung. Obwohl Konfigurationen mit den
betrachteten Elementen prinzipiell verfigbar sind, fehlt es an vollstdndig geeigneten ex-
perimentellen Konfigurationen mit ausreichender Empfindlichkeit fir die geforderten
Komponenten. Fir eine robuste Quantifizierung werden kinftig weitere Untersuchungen

und Anstrengungen notwendig sein, um den aktuellen Stand in diesem Punkt zu klaren.

In einem weiteren Schritt wurden fur ausgewahlte Brennstoff-/Hullrohr-Kombinationen
Abbrandrechnungen zur Inventarbestimmung durchgefuihrt. Dies erfolgte zunachst auf
Basis der Stabzellenmodelle, zweitens anhand einzelner ATF-Brennstabe innerhalb ei-
nes herkdmmlichen Standard-Brennelements, und drittens anhand von vollstéandigen
Brennelementen aus ATF-Brennstaben. Die Untersuchungen zeigen das erwartete Ver-
halten der Inventarentwicklung, insbesondere einen verstarkten Plutoniumaufbau bei
spektraler Verhartung durch Hullrohrmaterialien, welche starker Neutronen absorbieren
als Zirkonium-basierte Materialien. Durch eine Modellierung der betrachteten Stabzellen
in mehreren Brennstoff-Ringzonen konnte dieses Verhalten auch fur den bekannten
rim effect, also einem gegenuiber der Pellet-Mitte verstarkten Plutoniumaufbau im aul3e-
ren Bereich der Pellets, gezeigt werden. Dieser rim effect wird bei starker Neutronen-
absorbierenden Hullrohrmaterialien durch die spektrale Verhartung als starker ausge-
pragt erwartet, was sich in den bisherigen Rechenergebnissen plausibel widerspiegelt.
Weiterhin wurden Vergleichsrechnungen zwischen SCALE/TRITON und dem GRS-
eigenen Inventarberechnungsprogramm MoTlIve durchgefihrt, welches den Einsatz un-
terschiedlicher Wirkungsquerschnittsevaluationen erlaubt. Damit konnte zum einen der
Bibliothekseffekt auf die Inventarbestimmung untersucht, und zum anderen eine gute
Ubereinstimmung der errechneten Nuklidmassen mit den unterschiedlichen Verfahren
anhand eines ATF-Modellsystems demonstriert werden. Darlber hinaus wurden mit
SCALE/TRITON Aktivierungsrechnungen fir ein ausgewéhltes kommerzielles Material

vom FeCrAl-Typ als Hullrohr durchgefihrt, die zu plausiblen Ergebnissen gefihrt haben.

Die mit dem GRS-Kernsimulator KMACS durchgefihrten Rechnungen mit ausgewéhlten
ATF-Varianten liefern physikalisch plausible Ergebnisse. Dabei wurde die Rechenkette
von der Wirkungsquerschnittserzeugung bis hin zur Ganzkern-Zyklusberechnung getes-
tet. Die Wirkungsquerschnitte wurden mit den Spektralcodes SCALE 6.2.3/T-NEWT und
mit HELIOS-2 erzeugt, wobei diese mit KMACS angesteuert wurden. Um das Vertrauen
in die Ergebnisse zu starken, wurden unabhangige Serpent-Rechnungen durchgefihrt.
Die maximal beobachtete Reaktivitatsdifferenz betragt 389pcm und zeigt somit eine
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akzeptable Ubereinstimmung auf. Des Weiteren wurden die mit SCALE erzeugten Wir-
kungsquerschnitte fiir eine stationdre Ganzkern-Rechnung bei Nulllast-Heil3 Bedingun-
gen mit QUABOX/CUBBOX verwendet. Die erzielten Ergebnisse wurden ebenfalls mit
Serpent-Referenzrechnungen verglichen. Trotz der in der QUABOX/CUBBOX-
Rechnung durchgefiihrten N&aherungen werden mit einer Reaktivitatsdifferenz von
208 pcm und einer maximalen Differenz bei der Leistung von 7% akzeptable Werte er-
zZielt. Bei der anschlieRend durchgefuhrten Zyklusberechnung wurde das gekoppelte
Programmsystem ATHLET-QUABOX/CUBBOX verwendet. Die erzielten Ergebnisse lie-
fern plausible Verlaufe der kritischen Borkonzentration sowie plausible Leistungsvertei-
lungen. Die Prozessierung heterogen aufgebauter Hullrohre, z. B. Hullrohre mit einer
zusatzlichen Materialbeschichtung, ist in den meisten Spektralcodes prinzipiell machbar,
jedoch ist die automatisierte Erstellung entsprechender Eingabedatenséatze durch

KMACS noch nicht vollstandig implementiert.

In diesem Vorhaben wurden Nominalberechnungen fir ein ATF-Brennelement mit hete-
rogenem Brennstoff mit inerter Matrix durchgefiihrt, sowie die entsprechenden Sensiti-
vitats- und Unsicherheitsanalysen. Die in SCALE 6.2 verfugbaren nuklearen Daten und
Berechnungsmethoden wurden durch Vergleich mit Referenzberechnungen mit dem
Monte-Carlo-Programm MCNP 6.1 unter Verwendung von Daten kontinuierlicher Ener-
gie Uberprift; es ergibt sich sehr gute Ubereinstimmung. Zur Durchfiihrung von Sensiti-
vitdts- und Unsicherheitsanalysen fir Systeme mit doppelter Heterogenitat ist in
SCALE 6.2 nur der Monte-Carlo-Code TSUNAMI-CE verfligbar; entsprechende Analy-
sen erfordern allerdings sehr hohen Rechenaufwand. Deshalb wurde eine Erweiterung
von TSUNAMI-2D mit Multigruppen-Daten entwickelt, die sich auch fir Systeme mit dop-
pelter Heterogenitat anwenden lasst. Die ausgewerteten Sensitivitatsprofile und Beitrage
zur Ergebnisunsicherheit stimmen sehr gut mit den Ergebnissen aus TSUNAMI-CE Uber-

ein.
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