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Kurzfassung

Die wichtigste Methode zur Validierung von Kritikalitdtsberechnungen ist der Vergleich
der berechneten Ergebnisse mit Messergebnissen von kritischen Experimenten. Bei der
Validierung werden Informationen (iber systematische Uber- oder Unterschatzung des
effektiven Neutronenmultiplikationsfaktors durch das Rechenprogramm in Verbindung
mit evaluierten Neutronenwirkungsquerschnittdaten sowie die jeweiligen Unsicherheiten
bestimmt, mit der die Rechenergebnisse die tatsachlichen effektiven Neutronenmultipli-

kationsfaktoren der Experimente wiedergeben.

Im vorliegenden Bericht werden praxistaugliche Methoden zur Bestimmung und Berlck-
sichtigung des Bias und der Unsicherheiten unter Beachtung mdglicher Korrelationen
zwischen den Experimenten beschrieben. Dazu wurden effizientere Monte Carlo Metho-
den zur Berechnung von Kovarianzen bzw. Korrelationen entwickelt und in Jupyter Note-
books implementiert. Die Methoden, wie auch die Notebooks und deren Anwendung zur

Bias Analyse, werden beschrieben.

Fir die Experimentserien LEU-COMP-THERM-097, HEU-SOL-THERM-001 und MIX-
COMP-THERM-009 sind detaillierte Korrelationsanalysen beschrieben und im Falle von
HEU-SOL-THERM auch mit weiteren Ergebnissen verglichen worden.

Weiterhin werden Handlungsempfehlungen fir den Umgang mit korrelierten Datensat-

zen beschrieben.
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1 Einleitung

Um in Kritikalitatssicherheitsanalysen von frischen und abgebrannten Kernbrennstoffen
fur Leichtwasserreaktoren belastbare Aussagen treffen zu kénnen, sind die systemati-
schen Unsicherheiten (Bias) der verwendeten Berechnungssysteme belastbar zu quan-
tifizieren. Die Qualifizierung von Rechenverfahren fur den Einsatz im Rahmen der Ab-
brandbericksichtigung (Abbrandkredit) erfordert zum einen die Validierung eines
Programmsystems zur Inventarbestimmung (Abbrandcode) und zum anderen die Vali-
dierung eines Kritikalitatsrechenverfahrens (Kritikalitdtscode) unter Berlcksichtigung der
Nuklide, die in die Analyse einbezogen werden. Fir beide Rechensysteme, also Ab-
brand- und Kritikalitatscode, erfolgt die Validierung durch die Nachrechnung und Analyse
geeigneter Experimente und einer systematischen Auswertung der jeweiligen erzielten
Ergebnisse. Dazu werden neben herkdbmmlichen Methoden, wie z. B. Trendanalysen,
auch zunehmend detailliertere stochastische Ansatze vor allem seitens der Industrie vor-
geschlagen. Das Ziel ist, zusatzliche und bisher nicht berlicksichtigte Informationen, wie
z. B. Korrelationen, zwischen experimentellen Daten in den Nachrechnungen zu nutzen,

um prazisere Bias-Abschatzungen, d. h. geringere Unsicherheiten im Bias, zu erhalten.

Die bisherige Forschung hat eine praktische Bedeutung der Berlcksichtigung von Korre-
lation zwischen den experimentellen Basisdaten gezeigt. Bei bekannten experimentellen
Kovarianzen lassen sich Korrelationen berlcksichtigen. Jedoch sind die Kovarianzdaten
kritischer Experimente bisher nur ungeniigend bekannt, und Methoden zur Berlcksichti-
gung unbekannter oder ungenauer Kovarianzdaten mit praxistauglichem Aufwand fehl-
ten bisher. Die in diesem Bericht vorgestellten Ergebnisse tragen dazu bei, die Validie-

rungspraxis fir Kritikalitdtsrechenprogramme weiterzuentwickeln.

Die wichtigste Methode zur Validierung von Kritikalitdtsberechnungen ist der Vergleich
mit kritischen Experimenten. Bei der Validierung werden Informationen lber systemati-
sche Uber- oder Unterschatzung des effektiven Neutronenmultiplikationsfaktors durch
das Rechenprogramm in Verbindung mit evaluierten Neutronenwirkungsquerschnittda-
ten sowie die jeweilige Unsicherheit bestimmt, mit der die Rechenergebnisse die tat-

sachlichen effektiven Neutronenmultiplikationsfaktoren der Experimente wiedergeben.

Methoden zur Bestimmung und Berlcksichtigung des Bias und der Unsicherheiten sind
bereits dokumentiert, aber die Bestimmung charakteristischer, im Sinne von DIN 25478
und Beiblattern, jedoch nicht GibermaRig konservativer, zu berlcksichtigender Unsicher-

heiten, erfordert dabei auch die Beachtung der Korrelationen zwischen den Experi-



menten. Methodische Vorarbeiten fir Untersuchungen zum Einfluss von Korrelationen
in der Validierungsbasis wurden in dem Ressortforschungsvorhaben 3614R03331 mit
dem Titel Untersuchungen zur Quantifizierung der Rechengenauigkeit von Codesyste-
men zur Kritikalitdtssicherheitsanalyse fiir frische und bestrahlte Kernbrennstoffe tiber
stochastische Methoden und kritische Reaktor-Nullleistungszustédnde durchgefuhrt
/STU 16a/. Hier wurden Methoden und Werkzeuge zur Bias-Bestimmung unter Verwen-
dung von Kovarianzdaten der Validierungsexperimente entwickelt. Mit vollstandig be-
kannten Kovarianzdaten ist es moglich, den Bias des effektiven Neutronenmultiplikati-
onsfaktors aus Validierungsrechnungen mit korrelierter Validierungsbasis zu bestimmen.
Jedoch war bisher die Erstellung von verlasslichen Kovarianzdaten bzgl. Personal und
Rechenzeit sehr aufwandig. Ein Grund ist, dass die Dokumentation vieler kritischer Ex-
perimentserien des International Criticality Safety Benchmark Evaluation Project
(ICSBEP) Handbuchs /ICS 19/ aus Sicht der Anforderungen bei deren detaillierten Mo-
dellierung nicht immer eindeutig ist, sodass sich Modellierungsfreiheiten ergeben
/PET 16/, /PET 16al/. Einige Details der experimentellen Aufbauten (z. B. der Brennstab-
hallrohrdurchmesser und dessen Unsicherheit) kdnnen einen groRen Einfluss auf die

statistischen Abhangigkeiten zwischen den Experimenten einer Serie haben.

Prinzipiell kann sich durch Bertcksichtigung von Korrelationen je nach Anwendungsfall
und gewahlter Validierungsbasis der Bias sowohl verringern als auch erhéhen, sodass
ein konservatives Vorgehen bei Berlcksichtigung unvollstdndiger Kovarianzdaten oder

bei Fehlen von Kovarianzdaten formuliert und begriindet werden muss /PET 16/.

Die Bedeutung von Korrelationen zwischen kritischen Experimenten bei der Validierung
wurde auch international von Experten auf diesem Gebiet erkannt, wie z.B. die Aktivita-
ten der OECD-NEA WPNCS-Gruppe EGUACSA (Expert Group on Uncertainty Analysis
for Criticality Safety Assessment) und der Nachfolger SG-1: Role of Integral Experiment
Uncertainties and Covariance Data in Criticality Safety Validation dokumentiern. Ferner
hat die OECD-NEA begonnen, die Datenbank DICE (Database for the International Cri-
ticality Safety Benchmark Experiments) fur kritische Experimente um Informationen tber

Korrelationskoeffizienten zu erganzen.

In diesem Bericht sind praxistaugliche Methoden zur Validierung von Kritikalitatsberech-
nungen unter Beachtung von Korrelationen zwischen Experimenten beschrieben und
bewertet. Ebenso wird die Erweiterung der Datenbasis von verlasslichen Kovarianzda-

ten kritischer Experimente detailliert beschrieben.



2 Weiterentwicklung der Monte Carlo Methoden

In diesem Kapitel sind die Weiterentwicklungen der Monte Carlo Methoden zur Berech-
nung von Kovarianzdaten kritischer Experimente beschrieben. Die Erzeugung zuverlas-
siger Kovarianzdaten und Korrelationskoeffizienten mittels Monte Carlo Methoden kann
hinsichtlich CPU-Zeiten und Rechenressourcen eine Herausforderung darstellen. Bei ei-
ner Stichprobenanzahl von 250 Experiment-Realisierungen in Kombination mit einer
kleinen Unsicherheit des Monte Carlo Neutronentransportlosers, z.B. ouc = 10 in
CSASS5, scheint die vollstandige Monte Carlo Bestimmung nur auf akademischem Ni-
veau anwendbar zu sein. In der Folge gilt dies auch fiir die Bemihungen, integrale Kova-
rianzdaten fir Experimente zu berlicksichtigen, um den Bias eines bestimmten Anwen-
dungsfalls fir die Bewertung der nuklearen Sicherheit abzuschatzen. Ein Ziel des
Vorhabens war es, die Berechnungszeiten zur Erstellung hinreichend genauer Kovari-
anzdaten in fur Anwender akzeptable Bereiche zu Uberfihren. Zur Erreichung dieses
Ziels wurde eine neue Monte Carlo basierte Methode entwickelt und in der Skriptsprache

Python-3 implementiert.

21 Beschreibung der S2Cor Methoden

Im Folgenden beschreiben wir das neu entwickelte Monte Carlo Verfahren. Die Unsi-
cherheit der ke-Werte hangt von verschiedenen individuellen Unsicherheiten ab, z.B.
der Monte Carlo Unsicherheit des Transportlésers und der Stichprobenunsicherheiten
basierend auf den Eingabeparametern des zugrunde liegenden Rechenmodells. Die Mo-
delle und deren Eingabeparameter basieren auf den im ICSBEP-Handbuch fir kritische
Benchmarkexperimente angegebenen experimentellen Beschreibungen. Haufig werden
ganze Serien von Benchmarkexperimenten in Validierungsprozessen verwendet, um
den Bias des verwendeten Codesystems zu bestimmen. Aufgrund gemeinsamer Struk-
turkomponenten, Brennstoffe oder Messgerate kénnen Experimente innerhalb einer Se-
rie korreliert sein. Wenn dieselben experimentellen Komponenten, ganz oder zum Teill,
in mehreren Versuchsserien verwendet werden, konnen auch Korrelationen zwischen

diesen Serien auftreten.

Die neu entwickelte Methode S2Cor (increased Sigma Sampling to calculate Correlation)
reduziert die Berechnungszeit und die erforderlichen Rechenressourcen erheblich. Die
Methode kombiniert die Methoden Latin-Hypercube und Random Monte-Carlo Samp-

ling, und verwendet zusatzlich einen Skalierungsfaktor. Dieser Skalierungsfaktor fuhrt



insbesondere dazu, dass die Berechnungszeiten der einzelnen Stichprobeproben des
Monte Carlo Neutronentransportlosers reduziert werden. Im Folgenden ist dieser Ansatz

naher beschrieben.

Betrachtet man die kef Werte zweier verschiedener Experimente mit identischen Kom-
ponenten, so ist der berechnete Korrelationkoeffizient zwischen diesen abhangig von
dem Verhaltnis der ke Unsicherheiten. Konkreter bedeutet dies, dass der Betrag des
Korrelationskoeffizienten umso gréfler ist, je hdher der Anteil der Unsicherheit der iden-
tischen Komponenten an der Gesamtunsicherheit des ket Wertes ist. Abb. 2.1 zeigt den
Einfluss von variierenden Rechengenauigkeit des Monte Carlo Transportcodes Owc,
wenn alle weitern Bedingungen wie die Eingabedatensatze und Eingangsparameterva-
riation unverandert bleiben. Mit abnehmendem Einfluss von owc nimmt der Korrelations-
koeffizient cor zu. Entscheidend ist also das Verhaltnis der Unsicherheit gemeinsamer
Komponenten zur Gesamtunsicherheit. Wird das Verhaltnis konstant gehalten, aber die
einzelnen Unsicherheitskomponenten um einen konstanten Faktor erhoht, andert sich
der Korrelationskoeffizient nicht. Das Erhéhen von z. B. omc und die Konstanthaltung des
Verhaltnisses zu den einzelnen technischen Unsicherheiten flhrt zu einer signifikanten

Verkirzung der Berechnungszeit bei statistisch identischen Korrelationskoeffizienten.
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Abb. 2.1 Die Abbildung zeigt die Variation des berechneten Korrelationskoeffizien-
ten fir variierenden Rechengenauigkeit omc der CSASS5 Sequenz in
SCALE



Da das Variieren von omc mit Konstanthalten des Verhaltnisses omc / Osamping fUr eine
gegebene ker-Berechnung zu statistisch identischen cor-Werten fuhrt, kann man diese
Tatsache nutzen, um die Berechnungszeit fur die Monte Carlo Transportberechnungen
durch Erhéhen von omc zu verringern. Um die ke Unsicherheit mit einer angemessenen
kleinen Unsicherheit zu berechnen, werden bei der S2Cor Methode ke Und Okeff in €inemM
ersten Schritt mittels Latin-Hypercube Stichproben berechnet. In einem zweiten Schritt
skaliert das Verfahren omc und Osampiing Mit €inem konstanten Faktor, z.B. 2 oder 3, um
die Berechnungszeit fiir die vollstandige Monte Carlo Abtastung zu verringern und die
Korrelationskoeffizienten abzuleiten. Die Reduzierung der Berechnungszeit ist proporti-
onal zu dem Skalierungsfaktor zum Quadrat. SchlieBlich kann man die Kovarianz unter
Verwendung der ke Unsicherheit aus Schritt 1 und der Korrelationskoeffizienten aus
Schritt 2 berechnen. Eine Ubersicht (iber die S2Cor Methode ist in Abb. 2.2 dargestellt.
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Abb. 2.2  Ablaufdiagramm der S?Cor Methode

Schritt 1: Latin-Hypercube Sampling: Bestimmung von ket und Oyt

Das Latin-Hypercube Sampling kann verwendet werden, um die Anzahl der erforderli-
chen Stichproben zu reduzieren, um konvergierte Ergebnisse im Vergleich zu einem

vollstandigen Monte Carlo Ansatz drastisch zu erzielen.

Das Latin-Hypercube Sampling ermdéglicht die Erzeugung einer nahezu zufalligen Stich-
probe von Parameterwerten aus einer mehrdimensionalen Verteilung, die den Parame-
terraum gleichmaRiger oder mit weniger Stichproben abdeckt als eine vollstandige Zu-
fallsstichprobe. Bei der Stichprobenauswahl wird jeder Berechnungspunkt einzeln
zufallig ausgewahlt. Die kumulative Wahrscheinlichkeitsfunktion jeder Dimension des
Parameterraums wird in eine definierte Anzahl von Intervallen mit gleichem Abstand un-

terteilt. In jedem dieser Intervalle wird ein Wert zufallig bestimmt. Dieser Ansatz



gewahrleistet eine homogene Abdeckung des Parameterraums bei einer geringeren An-
zahl von Abtastwerten. Ein Beispiel fir ein zwei dimensionales Problem ist in Abb. 2.3

dargestellt.
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Abb. 2.3  Grafische Darstellung der Stichprobenverteilung flir Latin-Hypercube
Sampling (links) und dem Random Monte Calo Sampling mit geringem

Stichprobenumfang (mitte) und gréRerem Stichprobenumfang (rechts)

Die in /AIS 12/ und /LOM 95/ verdffentlichten theoretischen Ergebnisse zeigen, dass die
Stichprobenunsicherheit fur Random Monte Carlo Sampling Verfahren mit der Ordnung
O(1/n"2) abnimmt, wahrend flr das Latin-Hypercube Verfahren O(1/n) gilt. Das bedeutet,
dass wenn 250 Stichproben fur die gewlnschte Unsicherheit bei der vollstandigen
Monte Carlo Berechnung erforderlich sind, 16 Stichproben bei Verwendung des Latin-
Hypercube Verfahrens ausreichen. Die Berechnung von ke und Okerr kann so signifikant
beschleunigt werden. Unsere Analysen mit mehreren Versuchsreihen haben gezeigt,
dass die Verringerung der Stichprobenanzahl mit der theoretischen Vorhersage der Ge-
nauigkeit von O(1/n"2) im Vergleich zur vollstandigen Monte Carlo Stichprobe Uberein-
stimmt, ohne die Unsicherheiten von ket bzw. Okerf ZU verschlechtern. Dies steht im Ein-

klang mit Arbeiten weiterer Forschungsgruppen in diesem Bereich /BAK 17/.

Schritt 2: Bestimmung der Korrelationskoeffizienten

Nach der ke und Okerr Berechung in Schritt 1 besteht der nachste Schritt von S2Cor darin,
die Unsicherheiten der aus der experimentellen Beschreibung stammenden Modellein-
gabeparameters zu bestimmen und mit einem Skalenfaktor zu multiplizieren. Mit dem-
selben Skalenfaktor wird omc erhdht, so dass das Verhaltnis (Omc / Osamping) konstant
bleibt. Die resultierenden Pearson-Korrelationskoeffizienten sind statistisch identisch mit

Ergebnissen unter Verwendung der unveranderten Unsicherheiten und ansonsten



identischen SCALE (Monte Carlo) Eingabedateien. Zu beachten ist, dass das Erhdhen
der Unsicherheiten durch den Skalenfaktor auch die Gesamtunsicherheit okerr €rhoht,
wahrend der Mittelwert von ket unverandert bleibt. Die Berechnung von ket und Okerr aus
dem ersten Schritt von S2Cor muss fiir weitere Analyseschritte wie z. B. die Biasbestim-

mung eines Codesystems weiterverwendet werden.

22 Anwendungsbeispiel

Schritt 1 der Methode S?Cor wurde auf die die ersten vier Benchmark-Experimente der
ICSBEP Serie LEU-COMP-THERM-007 angewendet und mit Ergebnissen der Random
Monte Carlo Rechnung verglichen. Beide Monte Carlo Methoden wurden mit oyc = 10
durchgefiihrt. Fir den zweiten Schritt von S2Cor wurde ein Skalenfaktor von 2 benutzt.
Die resultierenden Mittelwerte des abgetasteten ke zeigen eine maximale Abweichung
zwischen der Random Monte Carlo Stichprobe und der Latin-Hypercube Berechnung
von 0,078% und o, €ine maximale Abweichung von 12 %. Abb. 2.4 zeigt die berech-
neten Korrelationskoeffizienten. Die Ergebnisse der Random Monte Carlo Methode sind
oben links dargestellt, die der S?Cor Berechnungen oben rechts. Die Differenz zwischen
den beiden in der Mitte. Die maximale Abweichung des Korrelationskoeffizienten betragt

0,025 und liegt somit innerhalb der statistischen Unsicherheit von 0,06 bis 0,1.
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Abb. 2.4  Vergleich der berechneten Pearson Korrelationskoeffizienten fur die ersten vier Experimente der Serie LCT-007 fiur Random Monte

Carlo (oben links) und S2Cor (oben rechts) und die Differenz in der Mitte



In Abb. 2.5 sind die Korrelationskoeffizienten zwischen ke und jedem variierten unsiche-
ren Parameter fur jedes Experiment und beide Methoden. Die durchschnittliche Abwei-
chung zwischen den Korrelationskoeffizienten der Random Monte Carlo Stichproben

und S?Cor liegt unter 0,006 und damit weit unter der statistischen Ungenauigkeit.
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Abb. 2.5 Korrelationskoeffizienten zwischen den Modelleingangsparametern und
der Unsicherheit in ket der ersten vier LCT-007 Experimente. Oben sind
die Werte fiir das Random Monte Carlo Verfahren und unten fiir das S?Cor

Verfahren dargestellt.

Im Folgenden wird noch auf den Einfluss verschiedener Skalenfaktoren im 2. Schritt der
S2Cor Methode eingegangen. Abb. 2.6 zeigt die Streudiagramme der ke-Werte der
ICSBEP Benchmark Experimente LCT-007-001 und 002. In griin sind die Daten flr
omc = 10* und die urspriinglichen Unsicherheiten der experimentellen Beschreibung im
ICSBEP (hier oicsser) angegeben. Die orangefarbenen Punkte stellen dieselbe Model-
lierung dar, wobei fiir die Unsicherheiten ein Faktor 2 angewendet wurde (bezogen auf
omc und alle unsicheren experimentellen Parameter). In blau sind die Ergebnisse flir den

Skalierungsfaktor drei dargestellt.
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Abb. 2.6  Streudiagramme der errechneten ke Werte der Experimente LCT-007-001
und -002. Die unterschiedlichen Farben reprasentieren die Ergebnisse flr

die unterschiedlichen Skalenfaktoren

Die Mittelwerte der berechneten ke Werte flir beide Experimente stimmen fir die drei
Faktoren gut innerhalb von Osampiing Uberein. Wie erwartet nimmt die Unsicherheit von Kes
mit zunehmendem Faktor zu. Die Pearson-Korrelationskoeffizienten cor stimmen eben-

falls innerhalb ihrer Unsicherheiten Uberein.

2.3 Mégliche Limitierungen der S?Cor Methode

Die neu entwickelte Methode S?Cor weist in einigen Anwendungsfallen zwei mdgliche
Einschrankungen auf, die wahrend der Durchflihrung der Analyse leicht erkannt und kor-

rigiert werden konnen.

Die erste Einschrankung betrifft eine mogliche Uberschneidung zweier benachbarter ge-
ometrischer GréRen (d.h. Ubereinander liegender Materialbereiche in der Simulation)
aufgrund ihrer erhéhten Unsicherheit (also Toleranz) im zweiten Schritt von S2Corr. Ei-

nige Beispiele fur dafur sind:

e Der Pelletradius/ -durchmesser und Hullrohrinnenradius/ -durchmesser: Wenn beide

Werte als absolute Radien / Durchmesser und nicht die Spaltbreite zwischen Pellet
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und Hullrohr angegeben ist, kann die Variation der Radien im Monte Carlo Prozess
zu einigen Stichproben mit Gberlappenden Pellet und Hullrohr fihren. Da kritische
Benchmarkexperimente typischerweise Nullleistungsexperimente sind, tritt im Ge-
gensatz zu Brennstoff im Leistungsbetrieb eines Kernkraftwerkes kein Schwellen des

Brennstoffs auf.

e Innen- und AuRenradien / Durchmesser der Hullrohre: Wenn beide Werte als abso-
lute Radien / Durchmesser angegeben sind und nicht die Dicke des Hiuillrohrs, kann
eine Variation mit einem Vielfachen der Standardabweichung zu Stichproben mit ne-

gativen Hullrohrdicken flhren.

Materialiberschneidungen wie oben beschrieben werden von SCALE erkannt und flh-
ren zu einem Abbruch der Rechnung mit einer entsprechenden Fehlermeldung. Als An-
merkung sei hier noch angefiigt, dass Materialiiberschneidungen in der SCALE Simula-
tionen bereits bei normalen Monte Carlo Berechnungen auftreten kdnnen, wenn die
Unsicherheiten der Werte in der gleichen Groflenordnung liegen wie die Differenz zur

nachsten geometrischen GroRe.

Eine zweite Einschrankung der S?COR Methode ist das Auftreten von Nichtlinearitaten
von ket bei unsicheren Parametern, die durch die Faktorisierung der Unsicherheiten er-
hoht werden. Diese Einschrankung gilt jedoch im Allgemeinen fur die Berechnung der
Pearson-Korrelationskoeffizienten und sollte fiir jede Analyse individuell Gberprift wer-

den.
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3 Anleitung zur Benutzung des Jupyter Notebooks

Das im Vorhaben erstellte Rechenwerkzeug BfEBias ermdglicht die Berechnung des
Rechenbias bei der Validierung eines Kritikalitadtsprogramms mit Hilfe der Nachrechnung
von kritischen Benchmark-Experimenten. Mit dem Softwaretool kdnnen folgende Gré-

Ren berechnet werden:
e Das mittlere ke der Benchmarkexperimente.

e Die Unsicherheit von kes aufgrund der mit Unsicherheiten behafteter technischen

Parameter (z. B. GeometriegréfRen, Anreicherung, Dichten, Temperaturen, ...).

e Die Kovarianzen und Korrelationen zwischen Benchmark Experimenten auf-

grund von gemeinsamen Unsicherheiten zwischen Experimenten.

e Den Bias des verwendeten Codesystems unter Validierung der verwendeten

Benchmark Experimente fir einen bestimmten Anwendungsfall.

Das Software-Tool verwendet fir die Berechnungen einen Monte Carlo Sampling An-
satz. Dabei werden die Unsicherheiten von ke und die Korrelationen zwischen den
Benchmark Experimenten aufgrund der unsicheren technischen Parameter variiert. Flr
diese Parameter werden in den Rechnungen Zufallswerte verwendet, die nach vorgege-
benen Verteilungsfunktionen ermittelt werden. Fir die Einzelrechnungen der kes-Werte

wird wiederum ein Monte-Carlo Code verwendet.

Die bendtigten Zufallszahlen werden flr jedes Experiment individuell erzeugt, sodass
ein spateres Hinzufiigen zusatzlicher Experimente ohne grofien Mehraufwand mdéglich
ist. Die Korrelation zwischen Experimenten wird durch die Erzeugung gleicher Zufalls-
werte fir gemeinsame Bauteile oder andere technische GréRRen (z.B. Anreicherung) er-
reicht. Technisch wird dies erreicht, indem derselbe Startwert (seed) zur Erzeugung der
pseudo-zufalligen Verteilungen flr zwei Experimente gewahlt wird. Dies fihrt numerisch

zu den exakt gleichen Zufallszahlen.

3.1 Gliederung des Programms

Das Softwaretool gliedert sich in drei Unterprogramme:

e BfEBias prepareSamples

In diesem Unterprogramm werden zum einen Details zu den unsicheren
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technischen Parametern eingelesen, bzw. definiert (z.B. Anzahl an Samples,
Verteilungsfunktionen) und die Beziehungen der unsicheren technischen Para-
meter zu den Eingabegro3en in den Eingabedateien des verwendeten Rechen-
codes definiert. Zum anderen werden die eigentlichen Zufallszahlen erzeugt und
die Eingabedateien fur en Rechencode erzeugt.

Bei der Erzeugung der Eingabedaten werden neben Listen mit den Zahlenwer-
ten zugleich Abbildungen der Verteilungen der unsicheren technischen Parame-

ter und der berechneten EingabegréfRen in den Eingabedateien erzeugt.

e BfEBias_collectResults
In diesem Unterprogramm werden die relevanten berechneten GréRen aus den
Ausgabedateien des verwendeten Rechencodes extrahiert, die Kovarianzen
und Korrelationen zwischen den Experimenten, und die Korrelationen zwischen
ket und s@mtlichen unsicheren technischen Parameter berechnet. Sdmtliche Da-
ten werden sowohl in Textform als auch graphisch als Histogramm, Scatterplot
oder als Matrixplot gespeichert. Zusatzlich wird die Konvergenz der Korrelatio-

nen mit der Anzahl von Sample wiedergeben.

e BfEBias_calculateBias
in diesem Unterprogramm wird mittels eines bayesischen Verfahren der Wert
von kers und die zugehorige Unsicherheit eines Anwendungsfalls mit Hilfe der der

zuvor erstellten Kovarianzdaten angepasst.

Samtliche Rechnungen des verwendeten Kritikalitdtscodes finden auf3erhalb von BfE-
Bias statt und missen vom Benutzer angestof3en und gesteuert werden. Damit kann das
Rechenwerkzeug flexibel und individuell auf unterschiedliche Monte Carlo Kritikalitats-
codes (SCALE, MCNP, ...) und Rechenumgebungen (Laptop, PC, Rechencluster) an-

gewendet werden.

3.2 Voraussetzungen zum Betrieb des Programms

Fur die Verwendung des Software-Tools mussen folgende Programme auf dem verwen-

deten Rechner installiert sein:

e Firefox Browser. Andere Browser wurden nicht getestet, grundséatzlich sollte das Pro-

gramm mit jedem modernen Browser funktionieren.

e Python 3 inklusive Jupyter Notebooks, z.B. von http://jupyter.org/.
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e Zusatzlich werden folgende Python Pakete bendtigt:

scipy (enthalt numpy und matplotlib): Python basierte Zusammenfassung zahl-
reicher open-source Programme flir mathematische, wissenschaftliche und In-

genieur-technische Untersuchungen.

e numpy: Zahlreiche Routinen fiir grundlegendes wissenschaftliches Rechnen in
Phyton.

e matplotlib: Umfassendes Paket fiir 2D Visualisierung.

e pyDOE bei Verwendung von Latin Hyper Cube Berechnungen: Weitere Informa-

tionen finden sich unter: https.//pythonhosted.org/pyDOE/.

Da die eigentlichen Kritikalitatsrechnungen von den Auswertungen in dem Rechenwerk-
zeug unabhangig sind, muss das Kritikalitatsrechenverfahren nicht auf demselben Rech-
ner, auf dem das Rechenwerkzeug ausgefiihrt wird, vorhanden sein. Die Eingabedateien
kénnen nach ihrer Erzeugung auch auf einen anderen Produktionsrechner Ubertragen
und dort ausgefiihrt werden, und die Ergebnisdateien im Anschluss wieder riickiibertra-
gen werden. Im Folgenden werden die Unterprogramme im Detail beschrieben und der
Arbeitsablauf erklart. Dabei wird vor allem auf die im Jupyther Notebook anzugebenden
Informationen und die aus externen Dateien auszulesenden Daten eingegangen. Auf die

extern verwendeten Programme wird kurz eingegangen.

3.3 BfEBias_prepareSamples

Das Unterprogramm BfEBias_prepareSamples erzeugt aus vorgegebenen Verteilungs-
funktionen der unsicheren Parameter in einem ersten Schritt die Zufallszahlen. Diese
kénnen in einem zweiten Schritt modifiziert und miteinander kombiniert werden. Im letz-
ten Schritt werden die variierten Eingabedateien des Kritikalitatsrechenverfahren aus ei-

ner Template-Datei und den Zufallszahlen erzeugt.

Es kommt unter Umstanden vor, dass die Anzahl der zu rechenden Stichproben im ers-
ten Anlauf der Analyse fiir die erwiinschte Konvergenz bzw. eine gewtinschte Unsicher-
heit nicht ausreicht. Fur diesen Fall kann die Anzahl an Stichproben mit Hilfe des Pro-
gramms erweitert werden, soweit im ersten Schritt eine gentigend hohe Anzahl an
Zufallszahlen erzeugt wurde. Die zusatzlich erzeugten Samples fligen sich in die Statis-

tik der bestehenden Samples ein, sodass alle zusammen ausgewertet werden kénnen.
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Fur jede Benchmark-Serie wird zweckmaRig ein eigenes Jupyter Notebook verwendet,
das am Einfachsten aus einem bestehenden Notebook mit gednderten Ordner- und Da-
teinamen erzeugt wird. Die verschiedenen Experimente einer Serie kdnnen in einem

Durchlauf eines Notebooks bearbeitet werden.

Im Folgenden wird das Notebook einschlieRlich der bendtigten Angaben und Dateien
anhand des Beispiels von LCT-039-006, 007, und 008 erlautert.

Fur eine vollstandige Analyse bendtigt man folgende Dateien:
o Template-Datei jedes Experiments (*.tplt)
e Gegebenenfalls eine Datei mit Angaben zu den Verteilungsfunktionen (*_dist.txt)

o Gegebenenfalls eine Datei mit den Python-Modifikationsmodulen (*.py)

Diese missen sich fir eine groRere Ubersichtlichkeit in einer Ordnerstruktur mit folgen-

der Form befinden: Analyseordner\Experimentserie\Experiment\, z. B.:

\testrechnung 02 input\LEU-COMP-THERM-039\006

siehe auch Abb. 3.1.

4 testrechnung_02_input
4 LEU-COMP-THERM-033
00a
007
008

Abb. 3.1  Ordnerstruktur einer exemplarischen Analyse mit Jupyter Notebook

Alle Dateien eines Experiments mussen den gleichen Basisnamen haben (z.B.: LEU-
COMP-THERM-039-006): Templatedatei (,Basisname.tplt®), eventuell Datei mit Anga-
ben zu den Verteilungsfunktionen (,Basisname_distr.txt“), eventuell Datei mit Python-

Modifikationsmodulen (,Basisname.py®).

Template-Datei

Zur Erzeugung der Template-Datei werden in einer lauffahigen Eingabedatei des ver-

wendeten Kiritikalitdtsprogramms die Zahlenwerte der unsicheren, zu variierenden
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technischen Parameter durch Schlusselworter ersetzt und die Dateinamenendung in

»Iplt“ geéndert.

Datei mit Angaben zu den Verteilungsfunktionen

Ein Beispiel fur die Datei mit Angaben zu den Verteilungsfunktionen der unsicheren tech-
nischen Parameter fir LCT-039-006 ist in Abb. 3.2 gezeigt. Beliebig viele Kommentar-

zeilen kénnen in der gesamten Datei mit ,#“ an beliebiger Stelle eingefligt werden.

In der ersten Nicht-Kommentar-Zeile muss zuerst die Anzahl an zu erzeugenden Zufalls-
zahlen-Samples angegeben werden. Wie oben beschrieben, empfiehlt es sich diese
Zahl héher anzusetzen als die zu erwartende Anzahl an bendtigten Samples. Dies halt
die Option offen, zu einem spateren Zeitpunkt der Analyse, den bisherigen Samples wei-
tere hinzuzufiigen, ohne die bisherigen Samples verwerfen zu muissen. Mit einem
Komma getrennt muss in derselben Zeile aulRerdem angegeben werden, wie die Zufalls-
zahlen in der erzeugten Text-Datei getrennt werden: durch Komma (comma), Semicolon

(semicolon), Tabulator (tab), oder Leerzeichen (blank).

[ LEU-COMP-THERM-035-006_distr bt E3 I

1 % general infe:

f sampleSize, separator(comma, semicolon, tak, blank)
2 250, tab
4 # Distributions (max 10.000):

5 f beta(min, max, a, b)
= 4 normal (mean, StDev.)
A normalTrunk (mean, StDev., a, b): truncated normal distr, '-' for no truncation
3 logNormal (mean, StDev.)
3 uniform(min, max)
3 randomNr (min, max)
£ HMbinormal (min, max, mesanl, StDev.l, A1, mean2, StDev.2, A2): binormal with hit, miss; no sesd, no LHC
¥ "LH' in the beginning for Latin Hyper Cube (e.g. Linormal)
f or increases:
4 linear (min, max)
& exp(min, max, exponent)
£ logimin, max, log base)
§ Provide following data for every variable comma separated:
3 variableName,
£ distribution,
3 seed(use -1 for random seed from /dev/urandom, -2 to read from file, -3 to read from file and shuffle order),
4 number of instances,
3 ranges and parameters as defined above (Pl, P2, P3, P4)
# comment (separated by #, not by a comma)
fName Distrib. seed finst. P1 P2 B3 P4... comment
rCladIn, uniform, 2161451801, 1, 0.405, 0.415 £ radius; not diametex
thickClad, uniform, 2471920110, 1, 0.055, 0.065 3
rFusl, normal, 663695682, 1, 0.3946, 0.00085 f radius; not diameter
heightFuslWa, normal, 3139141607, 1, 89.7, 0.3 £
densFuel, normal, 2886121615, 1, 10.38, 0.0133 £
3 ndB10, normal, 2349858071, 1, 6.9037e-8, 8.0000e-9 3
21  percu234, normal, 2004851485, 1, 0.0307, 0.0005 £
22  percl235, normal, 3613208468, 1, 4.79525, 0.002 3
22 percU23e, normal, 1573428915, 1, 0.1373, 0.0005 3
heightCritWa, normal, -1, 1, 58.77, 0.06 £
rHole, normal, 1875203466, 1, 0.50525, 0.00425 £

Abb. 3.2  Exemplarischer Ausschnitt der Datei mit Angaben zu den Verteilungsfunk-

tionen

Kommentare und Erklarungen sind mittel einer Raute (#) von den eigentlichen Angaben ge-

trennt.
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In der restlichen Datei werden die Details fir die statistischen Verteilungen der unsiche-

ren technischen Parameter in jeweils einer eigenen Zeile angegeben. Dabei stehen

diese durch Kommata getrennt jeweils in einer eigenen Spalte:

Name des unsicheren technischen Parameters. Dieser wird im Folgenden von BfE-

Bias zur |dentifizierung des Parameters verwendet.

Art der Verteilung: Betaverteilung (beta), Normalverteilung (normal), abgeschnittene
Normalverteilung (normalTrunk), logarithmische Normalverteilung (logNormal),
Gleichverteilung (uniform), zuféllige Zahl (randomNr), hit and miss binormal (HMbi-
normal). Auch méglich sind linear (linear), exponentiell (exp) und logarithmisch (log)

ansteigende Werte.

Ein Startwert (seed) fur die pseudo-zufallige Verteilungen.

e Bei Angabe von ,-1“ wird dieser zufallig erzeugt und es werden zufallige Zahlen-

folgen erzeugt. Der verwendete Startwert wird jeweils in einer Datei abgelegt.

¢ Bei Angabe von ,-2“ werden die Startwerte aus der Datei ,*_seed.txt* gelesen.

*

e Bei Angaben von ,-3“ werden die Startwerte aus der Datei ,*_seed.ixt* gelesen
und die Werte fUr alle Realisierungen (siehe nachste Nummer) dieses Parame-

ters in ihrer Reihenfolge zuféllig gemischt.

¢ Bei Angabe eines anderen Wertes ist die erzeugte Zahlenfolge deterministisch
vorgegeben. Auf diese Weise lassen sich dieselben Zufallszahlen fiir einen Pa-
rameter zweier Experimente erzeugen, was zu einer Korrelation dieser Experi-

mente fuhrt.

Anzahl an Realisierungen dieses Parameters. Kann verwendet werden, wenn z.B.
der Radius aller verwendeter Brennstabe individuell variiert werden soll. Dem Para-

meternamen wird eine laufende Nummer angestellt.

Parameter (P1 - P8) der jeweiligen Verteilungsfunktion. Die Anzahl und Art hangen

von der Verteilung ab:
e Betafunktion: Minimum, Maximum, Parameter A, Parameter B

¢ Normalfunktion: Mittelwert, Standardabweichung
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e Abgeschnittene Normalfunktion: Mittelwert, Standardabweichung, untere

Grenze, obere Grenze
e Logarithmische Normalfunktion: Mittelwert, Standardabweichung
e Gleichverteilung: Minimum, Maximum
e Zufallige Zahl: Minimum, Maximum

e Hit and miss binormal: Minimum, Maximum, Mittelwert 1, Standardabwei-
chung 1, A1, Mittelwert 2, Standardabweichung 2, A2

e Linearer Anstieg: Minimum, Maximum
e Exponentieller Anstieg: Minimum, Maximum, Exponent

e Logarithmischer Anstieg: Minimum, Maximum, Basis des Logarithmus

¢ Beliebiger Kommentar, abgetrennt durch ,#“.

Datei mit Python Modifikationsmodulen:

Python Modifikationsmodule kénnen entweder direkt im Jupyter Notebook definiert wer-

den (siehe unten), oder in einer extra Datei abgespeichert werden.

Im Folgenden werden die notwendigen Angaben im Jupyter Notebooks Zelle fir Zelle,
einschlie8lich der bendtigten Angaben und Dateien anhand des Beispiels von LCT-039-
006, 007, und 008, erlautert. Zeilen, die systembedingt notwendig sind und vom Anwen-

der ignoriert werden sollten, sind mit ,(System)“ gekennzeichnet.

o Zelle 1: Importieren der notwendigen Pakete nhumpy (Original Python) und BfEBias
aus der Pythonklasse BfEBias_tools (notwendige Routinen zum Einlesen, Auswer-

ten und Darstellen der Daten und Erzeugen der Eingabedateien). (System).
o Zelle 2: Angabe des Pfads zu dem Ordner der betrachteten Analyse.
e Zelle 3: Angabe grundlegender Informationen der Analyse:

o folderExp: Angabe der Unterordner der einzelnen Experimente.
Der Ubersichthalber wird zuerst eine leere Liste erzeugt, die im Anschluss mit

den Ordnernamen gefullt wird.
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o filenameBase: Angabe des Basisnamens, den alle Dateien des jeweiligen Ex-
periments beinhalten miissen. Der Ubersichthalber wird zuerst eine leere Liste

erzeugt, die im Anschluss mit den Ordnernamen gefullt wird.

e readDistributionSpecificsFromFile: Auswahl, ob die Verteilungsfunktionen aus
der Datei ,Basisname_distr.txt“ gelesen werden, oder in Zelle 4 angegeben wer-

den sollen; True oder False.

e readPythonFunctionsFromFile: Auswahl, ob Modifikationsmodule auch aus der
Datei ,Basisname.py“ geladen werden sollen, oder in Zelle 6 angegeben werden

sollen; True oder False.

o foldernameSamples: Angabe des Ordnernamens fur die einzelnen Samples des

Kritikalitatscodes.
e filenameSamplesBase: Angabe des Basisnamens flr die Samples.

e filenameSamplesSuffix: Angabe der Endung der zu rechnenden Samples des

Kritikalitatscodes.

e numberinputFilesStart. Angabe der Nummer des ersten zu erstellenden Samp-
les. Entsprechend dieser Nummer werden die Zeilen in der Liste mit Zufallszah-
len ausgewahlt.

Im ersten Durchlauf einer Analyse sollte hier immer 1 gewahlt werden. Bei der
Erzeugung zusatzlicher Samples sollte hier die erste noch nicht verwendete lau-

fende Nummer angegeben werden.
e numberinputFilesEnd: Angabe des letzten zu erstellenden Samples.

o prepareAdditionalSamples. Auswahl True oder False, ob zusatzliche Samples
erzeugt werden sollen (True) und dabei die Zufallszahlen und die in die Temp-
late-Datei zu schreibende Werte aus einer Datei gelesen werden; oder ob im
ersten Durchlauf die Zufallszahlen erzeugt werden sollen und die Zuordnung

zwischen keywords in der Tempate-Datei und Zahlwerden erfolgen soll (False).
e Definition der Pythonklasse BfEBias. (System)
e Initialisierung der Pythonklasse BfEBias. (System)

o Zelle 4: Lesen der Verteilungsfunktionen aus einer Datei (,Basisname_distr.txt“) oder
Verwendung der Angaben im Notebook, je nach Angabe von readDistributionSpe-

cificsFromFile.
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Bei Angabe im Notebook sind fir jedes Experiment folgende Informationen notwen-
dig:

e numberOfSamples: Anzahl der Samples.

e separator: Trennzeichen in der Datei mit zuféalligen Zahlen, siehe oben (Tabula-

tor (tab), Leerzeichen (blank), ...).

Fir jede Variable GroRe sind folgende Informationen in festgelegter Struktur in einer
Zeile zu geben. Die jeweils mdglichen Werte wurden weiter oben bei den Erklarungen

zu Datei mit Angaben zu den Verteilungsfunktionen ,Basisname_distr.txt* dokumentiert.
¢ Name der Verteilung (z.B.: dFuelRod)

e Artder Verteilung (z.B.: normal)

o Startwert (,-1° fUr zufalligen Startwert)

e Anzahl der Parameter mit gleicher Verteilungsfunktion, aber eigenstandigen Zufalls-

zahlen

e Parameter der Verteilungsfunktionen (z. B. fur uniform: Minimum und Maximum)

Dieser Schritt wird bei der Erzeugung zusatzlicher Samples (prepareAdditionalSamp-

les=True) automatisch Ubersprungen.

o Zelle 5: Erzeugung der Zufallszahlen. Die Zufallszahlen werden in der Datei ,Basis-
name.Ist* gespeichert, die Startwerte in der Datei ,Basisname_seeds.txt“. Von allen
Verteilungsfunktionen werden Histogrammen Abb. 3.3 erzeugt und fiir jedes Experi-

ment im Ordner ,figures_randomNumbers* abgelegt. (System).

Dieser Schritt wird bei Erzeugung zusatzlicher Samples (prepareAdditionalSamp-

les = True) automatisch Ubersprungen.
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Abb. 3.3 Exemplarisches Histogramm der Zufallszahlen firr eine Variable ,Brenn-

stoffradius”

e Zelle 6: Definition oder Lesen der Python-Modifikationsmodule der unsicheren Para-
meter aus einer Datei (,Basisname.py“), je nach Definition von readPythonFuncti-
onsFromFile. Bei Angabe sollte zur Ubersichtlichkeit jedes Modul mit ,fu“ fir ,func-
tion" beginnen.

Anwendungsbeispiele fur Modifikationsmodule:

— Radius = Durchmesser / 2:

def fuRadFuel (dFuel):
rFuel = dFuel / 2
return np.asarray(rFuel)

Abb. 3.4  Definition der Python Funktion fir den Brennstoffdurchmesser

- W%?8U = 100 - w%?**U - w%?*U - w%**U:
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def fuPercUZ3E (percUl34, percU235, percU23s}):
percU23B = 100.0 - percU234 - perclU235 - percU23g
return np.asarray(percU238)

Abb. 3.5 Definition der Pythonfonktion zur Bestimmung des prozentualen U238 Ge-
halts

o Zelle 7: Platz firr zusatzliche Rechnungen, z. B. Berechnen und Speichern von Zwi-
schenwerten: UO2 Dichte, Kernzahldichte UO2.

In dieser Zelle wird zusatzlich die Zuordnung zwischen den zu ersetzenden Schlissel-
wortern in den Templatedateien und den einzusetzenden Zahlen definiert. Fir diese Zu-

ordnung gibt es mehrere Méglichkeiten:

e Die variierte Zufallszahl wird direkt verwendet:
pairing[‘keyword’] = randomNumberDict['Verteilungsname']

z.B. pairingTmp['rFuel']l = randomNumberDict['rFuel’]

e Die variierte Zufallszahl wird durch ein Pythonmodul verandern:
pairing[‘keyword’] = fuPython(randomNumberDict['Verteilungsname')

z.B. pairing[‘rFuel‘] = fuRadFuel(randomNumberDict['dFuel')

Die ersetzten Zahlen werden fiir jedes Experiment in der Datei ,Basisname_finalVa-

lues.txt“ gespeichert.

Zu allen ersetzten Zahlen werden Histogramme erzeugt. Dieser Schritt wird bei Erzeu-
gung zusatzlicher Samples (prepareAdditionalSamples=True) automatisch Ubersprun-
gen. Stattdessen werden die im ersten Durchlauf gespeicherten Pairing-Werte aus der

Datei ,Basisname_finalValues.txt“ gelesen.

e Zelle 9: Erzeugung der Rechensamples. (System).

34 BfEBias_collectResults

Das Unterprogramm BfEBias_collectResults sammelt die Ergebnisse der individuellen
Kritikalitatsrechnungen ein, erzeugt die Kovarianzen sowie die Pearson Korrelationsko-
effizienten zwischen den beiden Ergebnisgréfen ke und EALF und den variierten Para-
metern, und erzeugt die Kovarianzen und Pearson Korrelationskoeffizienten zwischen

den ke Werten der Benchmark Experimente.
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Dabei kann automatisch Uberprift werden, ob die Unsicherheiten der Korrelationskoef-
fizienten einen vom Benutzer definierten Grenzwert Uberschreiten und deshalb weitere
Samples gerechnet werden miissen. AuRerdem kann eine Uberpriifung stattfinden, ob
die Steigung der an die Unsicherheiten der Korrelationen gefitteten Exponentialfunktio-

nen einen vom Benutzer definierten Grenzwert Gberschreiten und weitere Samples ge-

rechnet werden sollten.

Im Folgenden werden die notwendigen Angaben im Jupyter Notebooks Zelle fir Zelle,
einschlie8lich der bendtigten Angaben und Dateien anhand des Beispiels von LCT-039-
006, 007, und 008, erlautert. Zeilen, die systembedingt notwendig sind und vom Anwen-

der ignoriert werden sollten, sind mit ,(System)“ gekennzeichnet.

Nach der vollstandigen Analyse ergibt sich die Ordnerstruktur aus Abb. 3.6.
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Abb. 3.6  Ubersicht der Ordnerstruktur nach vollstandiger Analyse

e Zelle 1: Importieren der notwendigen Pakete BfEBias aus der Pythonklasse BfE-

Bias_tools (notwendige Routinen zum Einlesen, Auswerten und Darstellen der Da-

ten). (System).
o Zelle 2: Angabe des Pfads zu dem Ordner der betrachteten Analyse.

e Zelle 3: Angabe grundlegender Informationen:
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sequence: Name der Rechensequenz des verwendeten Kritikalitdtscodes (bis
jetzt implementiert: CSASS).

folderExp: Angabe der Unterordner der einzelnen Experimente.
Der Ubersichthalber wird zuerst eine leere Liste erzeugt, die im Anschluss mit

den Ordnernamen gefiillt wird.

filenamelList: Angabe einer Liste mit den Dateinamen der Listen mit Zufallszah-

len.

folderResults: Angabe des Ordnernamens, in dem die Resultate gespeichert

werden.

foldernameSamples: Angabe des Ordnernamens der Samples.
filenameSamplesBase: Angabe des Basisnamens der Samples.
filenameResultsSuffix: Angabe der Endung der Samples.
numberOfSamples: Anzahl der Samples

testUncertaintyCorr (True oder False): Auswahl, ob getestet werden soll, ob eine
Unsicherheit der Korrelationen den definierten Grenzwert ,uncertaintyCorr*
Uberschreitet. Ist dies der Fall, bricht die Analyse ab und es missen entweder

zusatzliche Samples gerechnet oder der Grenzwert angehoben werden.

uncertaintyCorr: Angabe des Grenzwerts fir die Uberpriifung der Unsicherheit

der Korrelationen.

testSlopeFitUncCorr: (True oder False): Auswahl, ob getestet werden soll, ob
eine Steigung der Exponentialfits an die Unsicherheiten der Korrelationen den
definierten Grenzwert ,slopeFitUncCorr* Gberschreitet. Ist dies der Fall, bricht
die Analyse ab und es missen entweder zusatzliche Samples gerechnet oder

der Grenzwert angehoben werden.

slopeFitUncCorr: Grenzwert fir die Uberpriifung der Steigung der Unsicherhei-

ten der Korrelationen.
Definition der Pythonklasse BfEBias. (System).

Initialisierung der Pythonklasse BfEBias. (System).
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o Zelle 4: Einsammeln aller Ergebnisse (keff, Okerr, EALF, OeaLr). (System).
Je Experiment werden die Ergebnisse im jeweiligen Ordner in den Unterordner ,re-
sults® in die Datei ,summarySamples.txt“ geschrieben.
Je Experiment werden in den Unterordner ,results“ Histogramme der Ergebnisgro-

Ren gespeichert.

o Zelle 5: Berechnung der Korrelationen, deren Unsicherheiten und der Kovarianzen

von Keff zZwischen den Benchmark Experimenten. (System).

In dem Ordner ,results® werden die Korrelationen, deren Fehler und die Kovarianzen in
die .txt Dateien ,keffCorrelations.txt®, ,keffCorrelationsLowerSigma.txt*, ,keffCorrelation-
sUpperSigma.txt®, keffCovariance.txt® geschrieben. Aul’erdem werden alle mittleren

ket Werte und deren Unsicherheiten in die Datei ,keffMeanStd.txt“ geschrieben.

In dem Ordner ,results” werden die Korrelationen und deren Fehler in dem Matrixplot
.keffCorrelations.png“ dargestellt, siehe Abb. 3.7. Aullerdem werden die Verhaltnisse
zwischen den kew-Werten aller Experimente in der Abbildung ,keffScatter.png” als Punkt-

wolken dargestellt, sieche Abb. 3.8.
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Abb. 3.7 Korrelationskoeffizienten und deren Fehler
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Abb. 3.8 Verhaltnisse zwischen den kew-Werten aller Experimente

Findet die Uberpriifung nach der Steigung der Fits an die Unsicherheiten der Korrelatio-
nen statt, werden in dem Ordner ,results/CorrEvolWithSamples® Abbildungen erzeugt,
die die Entwicklung der Korrelationen, ihrer Unsicherheiten und der jeweiligen Fits gegen

die Anzahl der Samples flr jedes Experimente-Paar gezeigt wird, siehe Abb. 3.9.
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Abb. 3.9  Entwicklung der Korrelationen, ihrer Unsicherheiten und der jeweiligen Fits

gegen die Anzahl der Samples

o Zelle 6: Berechnung der Korrelationen und deren Unsicherheiten zwischen den Er-

gebnisgrélen kes/EALF und den variierten Parametern. (System).

Je Experiment werden diese Korrelationen und deren Unsicherheiten im jeweiligen Ord-
ner im Unterordner ,results® in die Dateien ,keffParameterSensitivity.txt“ und ,EALFPa-
rameterSensitivity.txt“ geschrieben. Dabei gibt die erste Zeile die Korrelation an, die

zweite Zeile o+ und die dritte Zeile o.

Je Experiment werden die Korrelationen und deren Unsicherheiten in den jeweiligen

Ordnern im Unterordner ,results” in der Abbildung ParameterSensitivities.png als Mat-

rixplot dargestellt, siehe Abb 3.10.
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Abb. 3.11 Verhaltnisse zwischen ket bzw. EALF und den variierten Parametern




Je Experiment werden die Verhaltnisse zwischen ke/EALF und den variierten Parame-
tern in den jeweiligen Ordnern im Unterordner ,results” in der Abbildung ,ParameterScat-

ter.png” als Punktwolken dargestellt, sieche Abb. 3.11.

3.5 BfEBias_calculateBias

Die Bias Bestimmung beruht auf dem in GRS-440 beschriebenem Bayesischen Update-
verfahren. Im Konzept der Bayes-Statistik wird die urspriingliche Annahme eines Ereig-
nisses (sog. Prior) durch Auswertung zusatzlicher Erkenntnisse aktualisiert (Posterior).
Technisch bedeutet es, einem Ereignis A die Eintrittswahrscheinlichkeit p (A) und zuzu-
ordnen und die Vorrausage des Ereignisses unter dem Wissen X als bedingte Wahr-
scheinlichkeit p(A|X) auszudricken. Dies drickt die Wahrscheinlichkeit aus, dass Ereig-
niss A unter der Badingung X auftritt. Die posteriore Wahrscheinlichkeitsdichte P(A|X) ist

dann definiert als

P(X|A)P(A)

PAIX) = =5

Drickt man diese Formel in sog. Likelihood-Funktionen aus und nimmt u.a. einen
Gauly'schen Prior an, so gelangt man zu den generellen Ausdriicken der posterioren
Verteilungsfunktion /STU 16a//HOE 19a/:

2
- [0}
. M+(y u)z
1+0
1
¥2 _ 2 _
© © 1+ o2

Diese Formeln kénnen nach einigen Umformungen umgeschrieben werden als
/STU 16a/, IHOE 19a/:

ksz; = kgjz‘} + cov®B (cov®B + covsys:B)~1 (kfj’r;ixp - kff’;h)
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cov?* = cov® — cov®B (cov®E + covYSB)~1(cov?4B)T

Hierbei steht der Index A fur einen beliebigen Anwendungsfall und B fur die Benchmark-
experimente. Die aktualisierte Kenntnis des Erwartungswertes des Anwendungsfalls ke-
#* hangt vom Prior kex®” ab, der Ahnlichkeit der Anwendungsfall- und Benchmark-Ex-
perimente cov®”B, der Kovarianz der verwendeten Benchmark-Experimente aufgrund
der Unsicherheiten der nuklearen Daten cov®E, der Unsicherheiten der Modellparame-
ter cov®sB, sowie der Differenz zwischen den experimentellen und theoretischen Ke-
Werten ke?®® — ke, Der posteriore Mittelwert kef™* des Anwendungsfalls kann im
Vergleich zum Prior kleiner oder grof3er werden, abhangig vom Vorzeichen der Differenz

zwischen experimentellen und theoretischen Benchmark-kes-Werten.

Das Notebook zur Bias Bestimmung besteht im Wesentlichen aus den folgenden zwei

Zellen, die die Posteriorwerte bestimmen:

from numpy.linalg import inv

def Post keff(y OA, Sigma ORB, Sigma (B, Sigma VB,x expBM,y 0B):
a = Sigma O0B+Sigma VB
ainv = inv{a)

b = np.dot (Sigma ORAB, ainv)
c = x expBM - y (0B
d = np.dot(b,c)

return yv_02+d

Abb 3.12 Jupyter Notebook Zelle zur Definition des posterioren kes-Wertes

def Fost Sigma(Sigma 0R, Sigma OAB,Sigma 0B,Sigma VB):
a = Sigma 0B+Sigma VB
ainv = inv(a)
b = np.dot(Sigma 0RB,ainv)
f = np.dot(b,S5igma 0AR.T)
return Sigma 0A-f

Abb. 3.13 Jupyter Notebook Zelle zur Definition des posterioren o?-Wertes

Tab. 3.1 Zuordnung der einzelnen Werte zu den Jupyter-Notebook Kirzeln

Symbol Wert

y_OA Ke-Wert des Anwendungsfalls (Prior)
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Symbol Wert

Sigma_0AB Kovarianzmatrix der Ahnlichkeit zwischen Anwendungsfall und
Benchmark Experimenten

Sigma_0B Kovarianzmatrix auf Grund der nuklearen Unsicherheiten der Bench-
mark Experimente

Sigma_VB Kovarianzmatrix auf Grund der experimentellen Unsicherheiten der
Benchmark Experimente

X_expBM Experimentell bestimmte ker-Werte der Benchmark Experimente

y 0B Theoretisch berechnete kes-Werte der Benchmark Experimente

Vor der Anwendung der Funktionen mussen lediglich die zuvor berechneten Daten und

Kovarianzmatrizen in das Notebook eingelesen werden. Dies kann z. B. durch

Sigma VB = genfromtxt ('CovDatei.dat', unpack=True)

geschehen. AnschlieRend werden die in Abb 3.12 und Abb. 3.13 dargestellen Funktio-
nen ausgefluhrt. Bei Bedarf kdnnen dann die Verteilungsfunktionen geplottet werden, so

dass ein Ergebnis wie in Abb. 3.14 erscheint.
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Abb. 3.14 Beispielausgabe der Prior- und Posterior Verteilungsfunktionen fir unter-
schiedliche ke#*XP- Werte. Die gestrichelten Linien markieren den Erwar-

tungswert
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4 Auswertung weiterer Experimentserien aus dem ICSBEP-
Handbuch

4.1 LEU-COMP-THERM-097

Fur die 24 kritischen Experimente aus der Benchmark-Experimentreihe LEU-COMP-
THERM-097 wurde eine detaillierte Sensitivitats- und Unsicherheitsanalyse durchge-
fuhrt. Eine Besonderheit dieser Experimente ist, dass der Versuchsaufbau aktuell noch

in Betrieb ist. Ebenfalls ist eine sehr gute und detaillierte Dokumentation verfligbar.

Die Versuche bestehen aus Brennstaben in einem Wassertank. Die zugrunde liegenden
experimentellen Daten stammen aus dem ICSBEP Handbuch. Die experimentelle Be-
schreibung wurde in Modellannahmen umgewandelt, die aufgrund des Detaillierungs-
grades der Beschreibung nur wenig Interpretationsspielraum lassen. Eine Sensitivitats-,
Unsicherheits- und Korrelationsanalyse wurde durchgefihrt, wobei Unsicherheiten von

Systemparametern und Brennstoffdaten bertcksichtigt wurden.

Diese Arbeit wurde durch ein Treffen von GRS und ORNL im Sandia National Laboratory
(SNL) mit den Experimentatoren dieser Reihe kritischer Benchmark-Experimente moti-
viert. Es gab Gelegenheit zur Uberprifung des Versuchsaufbaus und zur Diskussion
aller Aspekte des Versuchs, die moéglicherweise nicht im ICSBEP-Handbuch dokumen-
tiert sind. In dieser Versuchsreihe hat jeder Stab eine feste Position im Gitter und eine
Unsicherheit der Gitterlochpositionen kann als nahe Null angenommen werden. Neben
der verfligbaren, ausfihrlichen Dokumentation aller Aspekte (insgesamt 191 Seiten der
experimentellen Beschreibung) kénnen weitere bislang unveroffentlichte zuganglich
werden, da der Versuchsaufbau noch verwendet wird und der Experimentator weiterhin

kontaktiert werden kann.

LEU-COMP-THERM-097 besteht aus insgesamt 24 Experimenten. Der nahezu kreisfor-
mige Aufbau von maximal 25 x 25 Staben ist in einem ebenfalls kreisférmigen Tank po-
sitioniert, der wahrend des Experiments mit Wasser geflllt ist. Die Dicke des umgeben-
den Wassers betragt in alle Richtungen mindestens 15cm. Die Kritikalitat wird fur jeden
Aufbau erreicht, indem die Anzahl der Brennstabe schrittweise erhoht wird. Abb. 4.1
zeigt eine Skizze des Versuchsaufbaus. Das verwendete Brennstabgitter hat einen
quadratischen Abstand von 0,8001 cm, was zu einem Brennstoff-zu-Wasser Volumen-

verhaltnis von 0,67 fihrt, wenn keine Brennstabe fehlen oder durch andere Stabe
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ausgetauscht werden. Alle Experimente haben ein thermisches Spektrum und sind leicht
untermoderiert. Der Brennstoff besteht aus niedrig angereichertem UO, mit
6,90 Gew. % 2%5U. Der Radius der Brennstoffpellets betragt 0,52578 cm, der AufRenra-
dius der Brennstabhdllrohre ist mit 0,635 cm angegeben. Eine detaillierte Beschreibung
des Aufbaus, des experimentellen Verfahrens und aller Unsicherheiten, einschlielich
aller Annahmen und Vereinfachungen, die flir das Modell des Rechenbenchmarks an-

genommen wurden, sind im ICSBEP dokumentiert.

—— Safety Elements (up)
PPS Detector Wells

Guide Plate

Polyethylene-Filled
Rod Sections

Upper Grid Plate
- Springs
— Fueled Rod Sections
Grid Plate Support Post

PPS Detector
Polyethylene Sieeve

—— Experiment Rods
=2Cf Source
Lower Grid Plate
Control Element (down)

Assembly Tank
Extension

The inset shows the
assembly tank full of
water

Abb. 4.1 Skizze des LCT-097 Aufbaus nach dem ICSBEP Handbuch

Die einzelnen Experimente dieser Serie bestehen aus einer unterschiedlichen Anzanhl
von Titan- oder Aluminium-Ersatzstaben im Aufbau, oder einer veranderten Anordnung
in der Mitte des Aufbaus.

411 Unsicherheits- und Sensitivitidtsanalyse

Fur alle 24 Experimente der Versuchsreihe LCT-097 wurde eine detaillierte Sensitivi-
tats-, Unsicherheits- und Korrelationsstudie durchgefiihrt. Nach Ricksprache mit dem
Experimentator wurde hier die Anreicherung fir jedes Experiment als abhangig ange-

nommen, da fir jedes Experiment dieselben Brennstdbe verwendet werden. Im
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Gegensatz dazu wird die Temperatur unabhangig als unabhangig angesehen, da sie fur
jedes Experiment einzeln gemessen wurde und kein systematischer Messfehler ange-
nommen wird. Die einzelnen Kritikalitdtsberechnungen wurden mit der CSAS5-Sequenz
aus dem SCALE 6.2.2-Codepaket durchgefihrt. Tab. 4.1 zeigt die grundlegenden De-
tails der Berechnung. Zusatzlich zur Analyse aller 24 Experimente wurde eine Teilmenge
bestehend aus den vier Experimenten 016, bis 019 mit einer hdheren Genauigkeit von

5,0 x 10-5 und mit einer reduzierte Stichprobenanzahl von 100 statt 250 berechnet.

Tab. 4.1 Details der Berechnung

Parameter Wert

Code SCALE 6.2.2

Sequenz CSAS5

Neutronbibliothek ENDF/B-VII.1 (ce_v7.1_endf)

Neutronen/Generation | 20.000

Skipped generations | 15

oM 1.0x 104 (4 Falle mit 5.0 x 10)

# samples/Experiment | 250 (4 Falle mit 100)

hcpu / Berechnung ~ 20 (4 Falle mit 78)
4111 Experimentelle Unsicherheiten

Alle verwendeten Unsicherheiten der Systemparameter sind aus der experimentellen
Beschreibung im ICSBEP Handbuch entnommen. Tab. 4.2 listet die verschiedenen tech-
nischen Parameter, die Abkirzungen in den folgenden Darstellungen, den Wert, die Un-

sicherheiten, und ob sie zwischen den Experimenten korreliert sind, auf.

Fir den Pelletdurchmesser, den Hullrohr-Auflendurchmesser und die Au3endurchmes-
ser der Titan- und Aluminiumversuchsstabe besagt die Versuchsbeschreibung, dass alle
Stabe gemessen wurden, alle Werte bekannt sind, und dass jeder Stab fir jeden Ver-
such genau die gleiche Position im Lochgitter einnimmt. Folglich kénnte die Messunsi-
cherheit fur eine Unsicherheitsanalyse verwendet werden, statt der Verteilung der ge-
messenen Werte. Da die einzelnen Messwerte aller Stabe jedoch nicht bekannt sind und
die Implementierung in ein SCALE Berechnungsmodell sehr aufwandig ware, wurde im

Folgenden die Verteilungsfunktion der Messwerte verwendet.

Die Unsicherheiten bezlglich einer Verunreinigung des Brennstoffs, des Hullrohrmateri-

als, der Aluminiumgitterplatten, der Versuchsstabe aus Aluminium und Titan und der

37



Wasserzusammensetzung wurden nach Ricksprache mit dem Experimentator vernach-

I&ssigt.
Tab. 4.2  Tabelle der Parameter, Abkirzungen, gemessener Werte und Unsicherhei-
ten sowie der Angabe der Korrelation.

Parameter Abkiirzung Wert Unsicherheit | Corr
Pelletdurchmesser fuelDiamOut 0,525628 cm | 0,00048 cm X
Hullrohr Innendurchmes- | cladDiamOut 0,634948 cm |0,000164 cm | X
ser
Hullrohr AuRendurch- cladDiamin 0,569038 cm |0,000218 cm | X
messer
Loch Durchmesser holesDiam 0,66675 cm 0,00635 cm X
Wasserhdhe upperWaterLevel | Individuell 0,5cm -
Wit% 234U wt%234U 0,02814 % 0,00013 X
Wit% 235U wt%235U 6,9034 % 0,0071 X
Wit% 236U wt%236U 0,06336 % 0,00063 X
Verhaltnis O zu U OtoUratio 2,0 0,1 X
Temperatur tempK 298,15 K 1K -
Titanium Hullrohr expTiDiamOut 0,636956 cmm | 0,001476 cm | -
Aullendurchmesser
Titanium Hullrohr Innen- | expAlDiamOut 0,638368 cm |0,001476 cm |-
durchmesser

4.1.1.2 Ergebnisse fiir ke und EALF

Die berechneten ker-Werte und die zugehdrigen Unsicherheiten sind in Abb. 4.2 mit den

experimentellen Benchmark-Werten aus dem ICSBEP verglichen (rote Quadrate mit ex-

perimentellen Fehlerbalken).
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Abb. 4.2 Vergleich der ker-Werte aus der gemessenen Werte mit der experimentel-
len Unsicherheit (rot) mit verschiedenen Berechnungen und den zugehori-

gen Unsicherheiten.

Die Ergebnisse der im ICSBEP-Handbuch angegebenen Beispielberechnung mit dersel-
ben kontinuierlichen  Wirkungsquerschnitt-Energiebibliothek ENDF/B-VII.1  und
SCALE 6.2 berechnet, sind als griine Dreiecke dargestellt. Die nominale Berechnung
sind als blaue Diamanten mit der Monte Carlo Unsicherheit von 1x104 angezeigt. Die
Mittelwerte der Stichprobenberechnungen sowie die kombinierten Unsicherheiten der
Monte Carlo Unsicherheit und der Unsicherheit aus der Stichprobe werden als violette

Kreuze und flr die Falle mit geringerer Unsicherheit als hellblaue Sterne angezeigt.

Die Mittelwerte unserer Stichprobenberechnungen stimmen sehr gut mit der Nominalbe-
rechnung Uberein. Wahrend die Ubereinstimmung zwischen unserer Stichprobenbe-
rechnung und den experimentellen Benchmark-kes-Werten nur innerhalb von 2X6sampling
(oder experimentell) liegt, betragt der Unterschied zwischen unseren Berechnungen und
der Beispielberechnung im |ICSBEP-Handbuch maximal 0,75XGsamping, im Mittel

0,25x05ampling-

Abb. 4.3 zeigt den Vergleich von oyerr aus der Benchmark-Beschreibung (rote Quadrate)
mit dem kombinierten Monte Carlo omc und ckert aus unserem Stichprobenverfahren (lila

Kreuze fir omc = 1,0x10* und hellblaue Sterne fiir ouc = 5,0x10-5).
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Abb. 4.3 Vergleich der ket Unsicherheiten oy aus der Benchmarkbeschreibung

(rot) mit den Ergebnissen des Sampling-Ansatzes.

Die berechneten Unsicherheiten sind um 20 % niedriger als die angegebenen experi-
mentellen Unsicherheiten. Ebenfalls ist der Rickgang um erneut 20 % fir die Experi-
mente -018 bis -024 auch in den Stichprobenergebnissen ersichtlich. Dies sind die Ex-
perimente mit einem vergroRerten Pitch im zentralen Bereich. Die Gesamtstichproben-
unsicherheit andert sich nicht, wenn die Monte-Carlo Unsicherheit verringert wird. Dies
zeigt, dass die Gesamtunsicherheit nicht von der Monte-Carlo Unsicherheit dominiert

wird, sondern von den Auswirkungen der Variation der unsicheren Parameter.
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Abb. 4.4 EALF Werte der Experimente aus der Monte-Carlo Sampling Rechnung
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Abb. 4.4 zeigt der Vollstandigkeithalber die berechneten EALF-Werte der experimentel-
len Konfigurationen. Auch in diesem Diagramm ist der Sprung zu niedrigeren Werten auf
Grund des vergroRerten Pitch im zentralen Bereich der Experimente -018 bis -024 of-
fensichtlich. Der hdhere Pitch fuhrt zu einem héheren Moderationsverhaltnis und damit

zu einem niedrigeren EALF.

4.1.2 Bestimmung der Korrelationswerte

In einem ersten Schritt wurde eine Korrelationsanalyse der Unsicherheiten in den nukle-
aren Daten durchgefthrt. Die Sequenz TSUNAMI-3D des SCALE 6.2.2-Codepakets
wurde mit derselben kontinuierlichen Wirkungsquerschnittsbibliothek ENDF/B-7.1 ver-
wendet mit omc = 5.0 x 104, Die resultierende Korrelationsmatrix ist in Abb. 4.5 darge-
stellt. Da alle Korrelationskoeffizienten gréfier als 0,977 sind, wurde der Bereich der Far-

bachse entsprechend angepasst.

Wahrend die Versuche -001 bis -017 mit ck > 0,990 nahezu identische Werte aufweisen,
treten bei den Versuchen -018 bis -024 etwas grdliere Unterschiede auf, begriindet
durch den grofieren Pitch und resultierend dem groReren Moderationsverhaltnis im in-
neren Bereich der Anordnungen. Aber auch diese etwas geringeren Korrelationen sind

mit ck> 0,977 immer noch sehr hoch.

Abb. 4.6 zeigt die Pearson-Korrelationskoeffizienten aufgrund gemeinsamer Unsicher-
heiten der Systemparameter. Es kénnen zwei unterschiedliche Bereiche identifiziert wer-
den: Die Experimente LCT-097-001 bis -017 korrelieren stark mit Korrelationskoeffizien-
ten zwischen 0,83 und 0,90. Die Experimente LCT-097-018 bis -024 haben niedrigere
Korrelationskoeffizienten von 0,67 bis 0,76. Die Korrelationskoeffizienten mit der ersten

Gruppe liegen in einem ahnlichen Bereich von 0,63 bis 0,81.

41



A%

97-01} I
97-02}
97-03|

97-04

97-05}
97-06|
97-07}
97-08}
97-09}
97-10}
97-11}
97-12}
97-13}
97-14}

97-15

97-16}
97-17}

97-18

97-19}
97-20}
97-21}
97-22}
97-23}

97-24

Abb. 4.5

Matrix der berechneten c-Werte der Experimentserie LCT-097

c k
0584 0“0._
980 |0g9EE 0 G880 980 -
39T (0 0dE | G087 008 00T | & 00
0983
o2 |OoE
0.980 | 0987
LETF (0 ]
0979|0936 | 0.988 |
0977|0924 | 0.906 | 0088
0978|0986 | 0.986 |0 98T 0 985 | 0086 | {
1980|0987 | 0988 0988|0987 |
o901 |00 0 B8 | 0088 |
0983
o0 U0 |0 98T | 0.008 |0 988 0 G8T | 0086 <
LETAR (00 ] 0 88 | 0987
aens
[T+ 0.988| |
|| 0884|0980 | 0070 0983|0082 | 0980 | 0GR2 |OSTS (0077 (05T (0000|0581 | 0982 | 0580|0981 [0SAS |08 oga0 +
[EEEINETTY BEE | O9ET | UBE | 0986 | 0 084 | 00986 | 0087 | 0988 | 0 BET 0988 0.988| 4
osAT? OGEE 0985 | 0580 | DGRE 0S8 |
L G088 | 0BT 0B |
G088 0 BET 065 (0988 | 0FEE OBET 0588
-| 0SB0 | 0 930 | 0SB0 0580 | 0980 | 0SB0 0SB0 |0 930 | 0580 |0 930 | 0.980 | O 980
AN Mg N W~ AN S N Y~ O AN s
? Q@ Q Qe Agdadddadanaano
P P = P~ I~ P~ = P~ M = [~ = M~ =M=~~~ ~~ e~
[ 2 I = W B e T = = T = T« ) o T« I o T = A o 3 R =y o 2 = ) T =2 e 1 = ) B e ) B o ) R e

1.0000

0.9977

0.9954

0.9931

0.9908

0.9885

10.9862

10.9839

10.9816

10.9793

0.9770



194

Abb. 4.6

LCT-97-01 |
LCT-97-02 ||
LCT-97-03 ]
LCT-97-04 [
LCT-97-05 ||
LCT-97-06 ||
LCT-97-07 |
LCT-97-08 ||
LCT-97-09 ]
LCT-97-10{]
LCT-97-11
LCT-97-12]]
LCT-97-13 ]
LCT-97-14 |
LCT-97-15]
LCT-97-16 ]
LCT-97-17
LCT-97-18(
LCT-97-19]
LCT-97-20(
LCT-97-21 ]
LCT-97-22
LCT-97-23]
LCT-97-24

LCT-97-01
LCT-97-02
LCT-97-03 |
LCT-97-04 |
LCT-97-05 |
LCT-97-06
LCT-97-07 |
LCT-97-08 |
LCT-97-09 |
LCT-97-10 [
LCT-97-11 |
LCT-97-12 |
LCT-97-13 [
LCT-97-14 |
LCT-97-15 |
LCT-97-16 [
LCT-97-17 |
LCT-97-18 |
LCT-97-19 |
LCT-97-20
LCT-97-21 |
LCT-97-22
LCT-97-23 |
LCT-97-24

Korrelationskoeffizienten auf Grund der Variation technischer Parameter der Experimentserie LCT-097



Abb. 4.7 zeigt die Sensitivitatsanalyse fur alle Experimente. Die gezeigten Werte sind
die Pearson-Korrelationskoeffizienten zwischen dem berechneten kes-Werten und den
variierten unsicheren Systemparametern. Fur die Experimente 001 bis 017 ist die
Hauptunsicherheit das Verhaltnis zwischen Sauerstoff und Uran (O/U) mit einer starken
positiven Korrelation. Ein kleiner negativer Einfluss des HullrohrauRendurchmessers ist
ebenfalls erkennbar. Der Einfluss der Temperatur auf kers ist 8hnlich wichtig. Fur die Ex-
perimente -018 bis -024 ist das Verhaltnis O/U immer noch die fihrende Unsicherheit,
jedoch nicht mehr so dominant. Der Einfluss der Unsicherheit des Pelletau3endurch-
messers und der Temperatur erhoht sich. Da die Temperatur ein unkorrelierter Parame-
ter ist, kann die verringerte Korrelation dieser Gruppe von Experimenten erklart werden.
Bei den Experimenten mit einer grolien Anzahl von Titanstaben -007 bis 009 und -022

bis -024, hat auch der AuRendurchmesser der Titanstabe einen Einfluss auf Kes.
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4.2 HEU-SOL-THERM-001

In einer gemeinsamen Arbeit haben die GRS und das Oak Ridge National Laboratory
(ORNL) im Rahmen der OECD/NEA Working Party for Nuclear Criticality Safety
(WPNCS) Kovarianz- und Korrelationsdaten fiir dieselbe Reihe von Experimenten er-
stellt. Die Bemuhungen wurden individuell und unabhangig voneinander gestartet. Wah-
rend des WPNCS-Treffens im Jahr 2018 wurde festgestellt, dass derselbe Satz von
HEU-SOL-THERM (HST)-Experimenten auf der Grundlage derselben Bewertungen im
ICSBEP Handbuch verwendet wurde. Obwohl dieselbe Literatur und derselbe Berech-
nungsansatz verwendet wurden und lediglich die tatsachlichen Berechnungswerkzeuge
verschieden waren (GRS: SUNCISTT, ORNL: SAMPLER) wurden einige signifikante Un-
terschiede in den Ergebnissen festgestellt. Diese Unterschiede ergaben sich aus unter-
schiedlichen Annahmen fiir die im ICSBEP dokumentierten Unsicherheiten der Bench-
mark-Experimente. Eine weitergehende Analyse wurde durchgefuhrt mit dem Ziel, die
Ursache der Unterschiede zu klaren und insbesondere die beiden Methoden zur Erstel-
lung zuverlassiger Korrelationskoeffizienten von GRS und ORNL zu vergleichen und zu
verifizieren. Fur die Analyse der zehn Experimente der Versuchsreihe HST-001 wurde
eine detaillierte Sensitivitats-, Unsicherheits- und Korrelationsstudie an unsicheren tech-
nischen Parametern durchgefiihrt. Um mehrere unsichere experimentelle Parameter (z.
B. geometrische Abmessungen, Anreicherung oder Temperatur) gleichzeitig beriicksich-
tigen zu kdnnen, wurde dazu ein Monte Carlo Ansatz gewahlt. Die stochastischen Ab-
hangigkeiten zwischen Variablen verschiedener Experimente wurden sorgfaltig geman
den gegebenen Daten dokumentiert. Weiterhin wurden die berechneten Korrelationsko-
effizienten mit den in der Database for the International Criticality Safety Benchmark
Evaluation Project (DICE) /DIC 19/ publizierten Werten verglichen.

4.2.1 Modellierungsdetails

Die analysierten Versuchsreihen wurden Mitte der 1970er Jahre in den USA in der Rocky
Flats Plant durchgefuhrt. Die Serie HST-001 enthalt zehn Experimente einer hochange-
reicherten Uranylnitrat-Losung mit einem thermischen Neutronenspektrum. Die Versu-
che bestehen aus Zylindern verschiedener Materialien (SS-304 oder Al-6061) und ver-
schiedener Durchmesser (28,01 cm bis 50,69 cm). Die Aluminiumtanks waren innen mit
Phenolin-300 beschichtet, was im Benchmark-Modell vernachlassigt wurde. Die Neutro-
nenmultiplikation wurde durch kontinuierliches Steigern des Ldsungsniveaus im Tank

erhoht, bis ket = 1,0 erreicht wurde. Reflexion der Neutronen wurde ausschliel3lich durch
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Reflexion am Tank angenommen. Weitere Details zu den Experimenten finden sich Im
ICSBEP-Handbuch.

Die einzelnen Kritikalitatsrechnungen wurden von der GRS mit der Sequenz CSASS5 aus
dem Codepaket SCALE 6.2.2 durchgeflhrt, wahrend ORNL die Version 6.2.1 einsetzte.
Tab. 4.3 und Tab. 4.4 zeigen die grundlegenden Details der Berechnungen von GRS
und ORNL.

Tab.4.3 Verwendete Parameter der GRS Berechnungen
Parameter Wert
Code SCALE 6.2.2
Sequence CSAS5
Neutron library 252 energy grouped ENDF/B-VII.1 (v7-252)
Neutrons/Generation | 10.000
Skipped generations | 100
Omc 1.0x 10-4
# samples/Experiment | 250
hCPU / Berechnung |~ 0.4
hCPU,total ~4.000

Tab.4.4 Verwendete Parameter der ORNL Berechnungen
Parameter Wert
Codepackage SCALE 6.2.1
Sequence CSAS5

Neutron library 238 energy grouped ENDF/B-VII.0 (v7-238)

Neutrons/generation 10.000
Skipped generations 20

omc 1.0 x 10-4
# samples/experiment | 300
hCPU / calculation ~25
hCPU, total ~ 7500

Die von der GRS verwendete Methodik basiert auf der GRS-Rechensequenz SUNCISTT
(Sensitivities and Uncertainties in Criticality Inventory und Source Term Tool) /ISTU 16/,
dass die Unsicherheitsanalyse steuert. Es enthalt eine Vorlageneingabedatei der Kriti-

kalitatsberechnung (z.B. SCALE), eine Liste mit zufallig generierten Werten der
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verschiedenen Eingabeparameter gemall den vom Benutzer angegebenen Verteilun-
gen, eine Zuordnungsdatei und ein Berechnungsmodul zur Variation der verschiedenen
Parameter (z. B. Durchmesser zu Radius). Die ausfihrbaren Eingabedateien der Stich-
proben werden erzeugt und die einzelnen Berechnungen gestartet. Anschlielend wird
automatisch nach fehlenden Ausgabedateien gesucht und eine Unsicherheitsanalyse fiir
jedes Experiment durchgefihrt. Korrelationen und Kovarianzen zwischen Experimenten

werden ermittelt.

ORNL verwendet die SCALE-Sequenz SAMPLER, die ebenfalls den Random Monte
Carlo Ansatz verwendet. Sampler wird in SCALE als ,Supersequenz® bezeichnet, da
diese andere Sequenzen wie CSAS umschlief3t und Eingaben Gber Monte Carlo Samp-
ling variiert. Es ist zu beachten, dass bei der Bestimmung dieser Korrelationen fiir diese
Analyse keine der nuklearen Datenerfassungsfunktionen innerhalb von SAMPLER ver-

wendet wird.

Es wurden jeweils 250 (GRS) bzw. 300 (ORNL) Monte Carlo Stichproben erzeugt und
analysiert, um konvergierte Korrelationskoeffizienten sicherzustellen. Das ist eine kon-
servative Anzahl von Proben. Die meisten Ergebnisse waren bereits nach einhundert

Stichproben konvergiert.

Fur die Sensitivitats-, Unsicherheits- und Korrelationsstudie wurden von jedem der bei-
den Institute zwei verschiedene Satze von Unsicherheiten verwendet: Die erste Bewer-
tung basiert auf den Unsicherheiten in Kapitel 1 ,Detailed Description® jeder Experiment-
beschreibung in dem ICSBEP-Handbuch. Die zweite Bewertung basiert auf den
evaluierten Unsicherheiten in Kapitel 2.0 ,Evaluation of experimental data“ dieser Be-

schreibungen, insbesondere den Tabellen 10.1 bis 10.10 von Kapitel 2.6.

Tab. 4.5 zeigt einen Uberblick (ber die unsicheren technischen Parameter und die je-
weils dazu vom Benutzer getroffenen Modellierungsannahmen. Da vier verschiedene
Tanks verwendet wurden, existieren vier Satze des aulleren Lésungsradius (oder des
inneren Tankradius), der Tankseitenwanddicke und der Tankbodendicke. Diese techni-
schen Parameter korrelieren zwischen Experimenten mit demselben Tank. Es wird an-
genommen, dass die kritische Losungshdhe zwischen den Experimenten nicht korreliert
ist. Die Anreicherung korreliert zwischen allen Experimenten. Es existieren zwei Satze
von jeweils zwei Experimenten, die die gleiche Urandichte, Nitridsguredichte und Ge-
samtdichte aufweisen: Experimente 001 und 008 und Experimente 004 und 009.

Tab. 4.6 zeigt die Werte und experimentellen Unsicherheiten der Tankparameter fur
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beide Satze von Unsicherheiten. Tab. 4.7 zeigt die Werte und experimentellen Unsicher-

heiten der Lésungsparameter fur beide Satze von Unsicherheiten.

Bei der Modellierung vernachlassigt wurden die Unsicherheiten bezuglich der Verunrei-

nigungen der Tankmaterialien, die Wirkung der Lackschicht auf den Tank und die Wir-

kung der Verunreinigungen in den Losungen.

Die berechneten Werte fur die mittlere Spaltenergie (Energy of Average Lethargy cau-

sing Fission, EALF) zeigen drei unterschiedliche Gruppen: Die Experimente 002, 004
und 009 haben Werte zwischen 0,25 und 0,29, die Experimente 005, 006 und 010 haben
Werte zwischen 0,042 und 0,045, wahrend alle anderen Experimente (001, 003, 007 und
008) Werte zwischen 0,078 und 0,080 aufweisen.

Tab. 4.5 Unsichere technische Parameter und die zugehdrigen Annahmen beziig-
lich der Modellierung

Parameter Abkiirzung Wert Unsicherheit | Korrelation
AuRerer Lésungsradius solRadOut 4 Sets 4 Sets 4 Sets
Tankseitenwanddicke tankWallThick 4 Sets 4 Sets 4 Sets
Tankbodendicke tankBottomThick | 2 Sets 2 Sets 4 Sets
Kritische L6ésungshdhe solCritHeight Individuell | Individuell -
Wit% 234U wit%234U 1.022 0.043 1 Set
Wit% 235U wt%236U 0.434 0.005 1 Set
Wit% 236U wt%238U 5.36 0.036 1 Set
Uranlésungsdichte solRhoU 8 Sets 8 Sets 8 Sets
Nitridsauredichte in Lésung | solNitrAcid 8 Sets 8 Sets 8 Sets
Gesamtlésungsdichte solRhoGes 8 Sets 8 Sets 8 Sets
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Tab. 4.6  Parameter des Versuchstanks und die zugehdrigen Annahmen beztiglich

der Modellierung

Parameter Experi- Wert Unsicherheit Unsicherheit
mente Set 1 Set 2
AuRerer Lésungsradius | 001, 002 13.96 0.190 0.078
003, 004 14.005 0.070 0.029
005-009 16.505 0.125 0.051
010 25.345 0.625 0.255
Tankseitenwanddicke 001,002 41.6 0.135 0.0805
003, 004 41.9 0.018 0.013
005-009 49.5 0.018 0.013
010 30.9 0.018 0.013
Tankbodendicke 001,002 0.64 0.114 0.071
03-010 0.64 0.051 0.034

Tab. 4.7  Ubersicht der Werte und zugehdrigen experimentellen Unsicherheiten der

Loésungsparameter

Exp. | Wert | Set1 Set2 Wert Set 1 Set 2 Wert Set 1 Set 2

Psol,U Gp Gp PsolNitrAcid Gp Gp PsolGes Gp Gp
[gn | [eM [9M | [g/cm3] [9/1] [9/1 |[g/cm3] |[g/lcm3] [g/cm3]

001 |145.68 [1.04 |1.05 0.294 0.002 0.0109 | 1.2038 | 0.0001 | 0.0025
002 |346.73 [0.95 |2.25 0.542 0.005 0.0201 |1.48 0.0003 |0.0025
003 |142.92 [0.52 |1.03 0.283 0.003 0.0105 | 1.2007 | 0.0024 | 0.0025
004 |357.71 [1.99 |2.33 0.549 0.015 0.0203 | 1.4951 | 0.0006 |0.0025
005 |54.89 |(0.25 |1.26 0.105 0.001 0.0039 | 1.0758 | 0.0006 |0.0025
006 |59.65 |0.42 |1.37 0.114 0.004 0.0042 | 1.0825 |0.0006 |0.0025
007 |137.4 |0.63 |0.99 0.287 0.002 0.0106 |1.1923 | 0.0007 | 0.0025
008 |145.68 [1.04 |1.05 0.294 0.002 0.0109 | 1.2038 | 0.0001 | 0.0025
009 |357.71 [1.99 |2.33 0.549 0.015 0.0203 | 1.4951 | 0.0006 |0.0025
010 |63.95 |[0.34 |1.47 0.111 0.003 0.0041 |1.0883 |0.0002 | 00025

4.2.2 Unsicherheits- und Sensitivitidtsanalyse

Abb. 4.8 zeigt die berechneten kes-Werte und ihre Unsicherheiten. In blau werden die
Benchmark- ket Werte einschlieldlich der dokumentierten experimentellen Fehlerbalken
angezeigt. In lila ist eine Beispielberechnung aus dem ICSBEP gezeigt, die mit KENO
und einer 27-Neutronenenergiegruppen-Bibliothek basierend auf ENDF/B-V durchge-

fuhrt wurde. Griin und rot zeigen die beiden GRS-Rechnungen mit den resultierenden
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Unsicherheiten unter Verwendung der Unsicherheitssatze 1 und 2. Blau und orange zei-
gen die ORNL-Berechnungen mit ihren Unsicherheiten fir beide Unsicherheitssatze.
Alle neuen Berechnungen unterschatzen kes leicht, stimmen aber mit den experimentel-
len Werten innerhalb der Fehlerbalken Uberein. Im Gegensatz dazu Gberschatzt die do-
kumentierte Rechnung (violette Punkte) ke und liegt meist auRerhalb der 1 ¢ Intervalle.
Sowohl die Werte bezlglich des GRS Set 1 (griin) als auch des ORNL Set 1 (hellblau)
reproduzieren die gegebenen experimentellen Unsicherheiten (dunkelblau) gut, wah-

rend die Werte fiir Set 2 beider Institutionen die experimentellen Werte unterschatzen.
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i

F m mKENO 27 Gr,

J- T ENDF/B-IV
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g gt
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0 2 4 6 8 10 2

Experiment Nr.

Abb. 4.8 Berechnete und experimentelle ket Werte der HST-001 Experimente und

deren Unsicherheiten

Aus den Monte Carlo Berechnungen der ker-Werte wurden die Pearson-Korrelationsko-
effizienten zwischen den Benchmark-Experimenten berechnet. Abb. 4.9 zeigt die Werte
fur alle Experimente und beiden Datenséatze der unabhangigen Berechnungen von GRS
und ORNL. Im Vergleich dazu ist die aus DICE extrahierte Korrelationsmatrix in
Abb. 4.10 dargestellt. Fur die Unsicherheiten aus Set 1 kdnnen einige unterschiedliche

Merkmale in den Daten beobachtet werden:

- Experimente, die denselben Tank teilen, sind miteinander korreliert: 001/002,
003/004 und 005 bis 009. Der Korrelationsgrad hat jedoch eine grof3e Streuung
von 0,33 bis 0,97.

- Identische Ldsungsparameter kénnen zu signifikanten Korrelationen fihren
(004/009), missen dies jedoch nicht zwangslaufig (001/008).
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- Experimente, die weder den Tank noch die Losung gemeinsam haben, zeigen

keine statistisch signifikanten Korrelationskoeffizienten.

Fur den Unsicherheitssatz 2 sind fast alle Experimente nicht korreliert. Es kdnnen

nur zwei starkere Korrelationen beobachtet werden.

- Die Experimente 001 und 002 weisen aufgrund der relativ hohen Unsicherheit

der Stahltankabmessung eine hdhere Korrelation auf.

- Die Experimente 004 und 009 zeigen aufgrund korrelierter Lé6sungsparameter

eine hohere Korrelation.
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Pearson-Korrelationskoeffizienten und die oberen und unteren 1,96 o-
Werte flir alle Experimente und fir beide mit SUnCISTT und SAMPLER

berechneten Unsicherheitssatze
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Abb. 410 Darstellung der Pearson-Korrelationskoeffizienten der HST-001 Experi-

mente aus DICE

Die unabhangig voneinander durchgefihrten Rechnungen von GRS und ORNL zeigen
fur beide Sets von Unsicherheiten identische Korrelationskoeffizienten innerhalb ihrer
Unsicherheiten. Da nicht nur die Rechnungen selbst unabhangig durchgefihrt wurden,
sondern auch die Extraktion der Daten aus der Literatur, der Erzeugung der Eingabeda-
teien der jeweiligen Programme (SUNnCISTT und SAMPLER) sowie die Berechnung
Pearson-Korrelationsfaktoren zeigt, dass die Methode zur Erstellung von Korrelations-
faktoren funktioniert und robust ist. Der entscheidende Punkt bei der Analyse ist die In-
terpretation der experimentellen Daten im ICSBEP. Die beiden im ICSBEP domuentier-

ten Sets an Daten fiihren zu zum Teil véllig unterschiedlichen Korrelationsmatrizen.
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Der Vergleich mit den low-fidelity Korrelationskoeffizienten aus DICE zeigt ein noch an-
deres Bild. Fur alle Experimente wird eine mehr oder weniger gleiche Korrelation (um
einen Wert von 0,5) angegeben. Nur die Experimente 004/009 zeigen eine hdhere Kor-

relation, wie dies auch bei unseren Rechnungen beobachtet wurde.

Um den Einfluss der Unsicherheiten einzelner Parameter aus den Sets 1 und 2 auf die
Unsicherheit in ket zu untersuchen, wurden Sensitivitatsanalysen durchgefuhrt. Dazu
wurden die Pearson-Korrelationsfaktoren zwischen allen verschiedenen technischen
Parametern und dem berechneten ke flr alle Experimente berechnet. So wird ein Mal}
fur den Einfluss der tatsachlichen Variation jedes Parameters auf die Unsicherheit von
ket dargestellt. Abb. 4.11 zeigt die Ergebnisse flir beide Unsicherheitssatze und fir die
GRS-Berechnungen. Es kdnnen einige signifikante Unterschiede zwischen den beiden
Sets beobachtet werden. Die Empfindlichkeit von ke gegenliber der Urankonzentration
spiegelt die berechneten EALF-Werte wider. Die negativen Korrelationen zwischen der
Urandichte von Experiment 002, 004 und 009 mit ket zeigen eine Untermoderation dieser
Systeme (hoher EALF). Die positiven Korrelationen von Experiment 005, 006 und 010
zeigen eine Ubermoderation. Die Korrelation von Experiment 001, 003, 007 und 008
nahe Null zeigt eine nahezu optimale Moderation. Wahrend fir Set 1 der Lésungsau-
Renradius fur die meisten Experimente den grofiten Einfluss hat, ist seine Bedeutung im

Set 2 weniger stark ausgepragt.

Das Sensitivitatsdiagramm erklart auch die unterschiedlichen Korrelationen zwischen
den Experimentpaaren 001/008 und 004/009. Wahrend ke des ersten Paares grund-
satzlich nur auf die geometrischen Gréken empfindlich ist, die flir die Experimente un-
abhangig sind, ist das zweite Paar aufgrund eines anderen Moderationsverhaltnisses
auch empfindlich flir Uran- und Salpetersaure-Konzentration sowie die Gesamtdichte.
Dementsprechend entsteht eine Korrelation zwischen dem zweiten Paar, wahrend das

erste Paar unkorreliert bleibt.

Die starke Korrelation zwischen Experiment 001 und 002 kann durch die ahnliche Emp-
findlichkeit beider Experimente gegenlber der Variation des Losungsaulienradius und
der Tankwanddicke erklart werden. Diese beiden sind im Grunde die einzigen GroRen,

auf die ke empfindlich reagiert.

54



HST-001-001
HST-001-002
HST-001-003
HST-001-004
H5T-001-005
HST-001-006
HST-001-007
HST-001-008
HST-001-009

HST-001-010

meter

Set1

%%

-0.10

+0.04 | +0.10
.04 -0.09

solRadOut

tankWallThick

tankBottomThick

solCritHeight

wt%234U
wt%236U
wt%238U
solRhol
solNitracid

solRhoGes

55

HST-001-001

HST-001-002

HST-001-003

H5T-001-004

HST-001-005

H5T-001-006

H5T-001-007

H5T-001-008

H5T-001-009

H5T-001-010

Set 2

bt
5
Q
b=
]
=
]

tankWallThick

tankBottomThick

solCritHeight

wt234U

wt%236U

wt%238U

solRholU

solNitracid

solRhoGes

Abb. 4.11 Korrelationskoeffizienten der Modellierung basierend auf den im ICSBEP dokumentierten Datensatzen 1 und 2 der variierten Para-



423 Zusammenfassung

Die vorgestellten Analysen wurden einzeln und unabhangig von GRS unter Verwendung
des Codes SUNCISTT und von ORNL unter Verwendung der SCALE-Sequenz
SAMPLER durchgefiihrt. Beide Ansatze basieren auf dem Neutronentransportcode
KENO aus SCALE 6.2.2. Dies ermdglicht einen direkten Vergleich der implementierten
Random Monte Carlo Methoden zur Bestimmung der Korrelationskoeffizienten. Die re-
sultierenden kew-Werte und Pearson-Korrelationskoeffizienten fir die Datensatze 1 und

2 stimmen Uberein und die Korrelationskoeffizienten sind statistisch identisch.

Die unterschiedlichen Unsicherheiten in den Datensatzen 1 und 2, die fiir die beiden
Bewertungen angegeben wurden, flihren zu einigen signifikant unterschiedlichen Wer-
ten in den Korrelationsmatrizen und Unterschieden in den Sensitivitaten. Die Korrelati-
onskoeffizienten fur die Experimente 005 bis 009 unterscheiden sich fir die beiden Un-
sicherheitssatze signifikant. Sie variieren von keiner Korrelation fir Satz 2 zu
Korrelationskoeffizienten in der GréRenordnung von 0,6 bis 0,8 fiir Satz 1. Die Erzeu-
gung belastbarer Korrelationskoeffizienten auf Grundlage, der im ICSBEP angegebenen
Unsicherheiten wirde bedeuten, vorab verschiedene Unsicherheitsbewertungen zu dis-
kutieren. Die beiden Codes SUnCISTT und SAMPLER liefern jedoch statistisch identi-

sche Ergebnisse bei gleichen Daten bzgl. der Unsicherheit.

Ein Vergleich mit den in DICE angegebenen Korrelationskoeffizienten zeigt eine signifi-
kante Abweichung von den in dieser Arbeit erzielten Ergebnissen. Grundsatzlich liegen
alle Koeffizienten fir HST-001 in DICE bei 0,4 bis 0,5 (aufl3er 004/009). Die Monte Carlo
Analyse ergab hier jedoch unterschiedliche Werte. Dies zeigt, dass die in DICE angege-
benen Koeffizienten mit Vorsicht behandelt werden sollten, insbesondere wenn nicht be-
schrieben ist, warum die Korrelationskoeffizienten einen bestimmten Wert zugeordnet

bekommen haben.

4.3 MIX-COMP-THERM-009

Im Rahmen des Vorhabens wurde die Experimentserie MIX-COMP-THERM-009 naher
untersucht. Die Experimente wurden 1964 in der Critical Approach Facility des Battelle-
Pacific Northwest National Laboratory durchgefiihrt. Es wurden sechs kritische Experi-
mente mit UO; - 1,5 Gew.-% - PuO»-Brennstaben durchgeflihrt, die in einem vollstandig

wasserreflektierten und -moderierten, kreisférmig-zylindrischen Gitter angeordnet
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waren. Fur Validierungszwecke ist zu beachten, dass diese Experimente Teil einer gro-
Reren Reihe von Experimenten war. Teile dieser Experimente sind in den ICSBEP Aus-
wertungen detailliert beschrieben: MIX-COMP-THERM-005, MIX-COMP-THERM-006,
MIX-COMP-THERM-007 und MIX-COMP-THERM-008. Ein separater Satz von Experi-
menten mit einem ahnlichen Brennstoffgemisch in einem quadratischen Gitter wird in
MIX-COMP-THERM-002 untersucht.

Die Versuchsreihe wurde entwickelt, um die Anzahl der Brennstabe fiir eine Gitteran-
ordnung als gerade kritisch bestimmen zu kénnen. Dazu waren die Stabe gleichmaRig
so angeordnet, dass der Kern ein rechter Kreiszylinder war. Sechs verschiedene Gitter
wurden mit unterschiedlichen Gitterabstanden konstruiert und untersucht. Alle sechs
Falle sind mit identischen Brennstabzusammensetzungen durchgefiihrt worden. Die

Anordnungen sind in Abb. 4.12 dargestellt.
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Abb. 4.12 Anordnungen und Abmessungen der MCT-009 Experimente




4.3.1 Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse

Die Experimente wurden mit der in diesem Projekt erstellten BfEBias Software und dem
SCALE Paket nachgerechnet. Bei dem Vergleich fiel auf, dass es eine Diskrepanz zwi-
scchen den von uns berechneten Werten und den im ICSBEP dokumentierten gibt. Zwar
liegen die von uns berechneten kes-Werte bis auf der Wert MCT-004 alle innerhalb der 1
o-Toleranz, jedoch weichen sie zum Teil signifikant von den Ergebnissen mit KENO-V
und der 27-Gruppen nuklearen Datenbibliothek ab (rote Punkte in Abb. 4.13). Diese Da-
tenbiliothek ist alter, und es sind insbesondere die letzten Aktualisierungen beziglich der
Plutonium-Wirkungsquerschnitte nicht berticksichtigt. Eine Nachrechnung der sechs Ex-
perimente in SCALE mit der nuklearen Datenbibliothek ENDF/B-V in der 44-Gruppen-
struktur und einer Monte Carlo Ungenauigkeit von omc =10+ zeigt, dass die berechneten
Werte (grun) fur die Experimente drei bis sechs wieder sehr nah an den im ICSBEP
angegebenen Werten liegen und fur die Experimente 1 und 2 sogar néher an den expe-

rimentellen Werten.

Zur weiteren Absicherung der mit der BfEBias Software errechneten Werte, wurden die-
selben Rechnungen mit einer Monte Carlo Ungenauigkeit von omc=10"° wiederholt

(schwarz) um einen Einfluss dieser Grofe auszuschlief3en.

Betrachtet man die EALF-Werte, so fallt auf, dass der Wert von Uber 0,5 bei Experi-
ment 1 auf unter 0,1 bei Experiment 6 abfallt (siehe Abb. 4.14).

Die Sensitivitatsanalyse wurde durch Berechnung der Korrelationskoeffizienten der Va-
riation der Eingangsparameter auf die errechneten kes- bzw. EALF-Werte durchgefuhrt.
Auffallige Werte fUr die kes-Werte sind hier der Hullrohrdurchmesser (CladThick), der
Pelletdurchmesser (fuelRad) sowie die Gew.-% PuO; (wtPercPuQ2). Der Hillrohrdurch-
messer ist flr die ersten drei Experimente der flihrende Anteil mit einer Antikorrelation
von etwa 0,8. Dieser Einfluss ist beim Experiment 4 geringer und bei den letzten beiden
Experimenten mit Werten um 0 unbedeutend. Ebenso variiert der Einfluss der Unsicher-
heit des Pelletradius von Korrelationskoeffizienten von ungefahr -0,55 fur Experiment 1
zu 0,7 bei Experiment 6 als dort fUhrendem Einfluss. Der Einfluss der Unsicherheit bzgl
der Gew.-% PuO; steigt von Experiment 1 und Werten von ca. 0,2 auf Uber 0,6 bei Ex-

periment 6.

Die Korrelationsmatrix der sechs Experimente ist Abb. 4.16 dargestellt.
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Abb. 4.13 Vergleich der experimentellen ket Werte fur MCT-009 (blau) mit den im
ICSBEP angegebenen theoretischen Werten (rot) und den hier nachge-

rechneten.
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Abb. 4.14 Plot der EALF Werte der sechs MCT-009 Experimente
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5 Methoden und Handlungsempfehlungen zur Erstellung von
Kovarianzdaten kritischer Experimente und zur Validierung
von Kritikalitatsrechenprogrammen

Bei der Erstellung der Kovarianzdaten bzw. der Bestimmung des Korrelationskoeffizien-
ten beziglich der ket Unsicherheit sollte immer bedacht werden, dass eine vollstandige
Kenntnis aller Parameterabhangigkeiten wahrscheinlich nie vorhanden sein wird. Insbe-
sondere wenn die Datengrundlage auf dem ICSBEP Handbuch beruht, sind Parameter-
abhangigkeiten zwischen einzelnen Experimenten und Experimentserien oft nur unzu-

reichend bis gar nicht dokumentiert.

Betrachtet man die Unsicherheit des errechneten kes-Wertes, so setzt sich diese aus
verschiedenen Unsicherheiten zusammen. Jene Unsicherheiten, die durch die Experi-
mente induziert werden, kdnnen als linear unabhangig zu den Unsicherheiten bzgl. be-
nutzter Rechenmethoden, Modellierungen oder nuklearer Daten betrachtet werden. Die

ket Unsicherheit okess kann geschrieben werden als

Okeff = z 0 T Oexp

i

mit der durch die Experimente induzierten Unsicherheit 0cx,, Sowie durch die Summe
Uber die restlichen Unsicherheiten oi, wobei der Index i die induzierten Unsicherheiten
durch die Rechnungen und die Modellierung reprasentiert. Korrelationen bzw. Kovarian-
zen, die durch identische Parameter zwischen Experimenten und Experimentserien die
Validierung des Kiritikalitdtsrechenprograms beeinflussen kénnen, werden ausschliel3-
lich durch oexp reprasentiert. Daraus lassen sich direkt zwei Handlungsempfehlungen

ableiten:

o Ouxp << Y0i: experimentelle Unsicherheiten klein gegen Modellierungs- und Re-
chenunsicherheiten
Sollte der Einfluss der im ICSBEP dokumentierten Unsicherheiten im Vergleich
zu den Ubrigen Unsicherheiten gering sein, so ist zu erwarten, dass madgliche
Korrelationen/Kovarianzen zwischen den ICSBEP-Experimenten keine signifi-
kante Rolle bei der Validierung spielen werden. Dies gilt auch, wenn das erfor-
derliche owerr gro genug sein kann: Falls z.B. okerr = 102 ausreichend ist, kann
von der Mdglichkeit einer Vernachlassigung der experimentellen Kovarianzen
ausgegangen werden (siehe z.B. /[SOM 17/ bzw. Abb. 5.2).

63



®  Oexp>= Y i0i: experimentelle Unsicherheiten vergleichbar oder grélRer gegentber
Modellierungs- und Rechenunsicherheiten
Hier sind die Unsicherheiten der Experimentbeschreibung dominierend bei der
Berechnung der ke-Unsicherheit. In diesem Fall mussen integrale Kovarianzda-
ten bzw. Korrelationkoeffizienten zwischen Experimenten und Experimentserien

bei der Validierung grundsatzlich beriicksichtigt werden.

Correlation Coeffcient

|

|

1

|

i.r! — LCT-39 &/7
| — LCT-389 6/8

—1.0k . n
4] 50 100 150 200 2350

Samples

Abb. 5.1  Grafische Verdeutlichung zum Gewicht von experimentellen gegenulber
rechnerischen und Modellunsicherheiten in der Unsicherheit des

Multiplikationsfaktors ke

Die Berechnungen fiir die Korrelationskoeffizienten zwischen den Experimenten LCT-039 6
und 7, bzw 6 und 8 wurden fir die Monte-Carlo Unsicherheit der SCALE Berechnung
omc= 10" durchgefihrt. In diesem Fall konvergieren die Korrelationskoeffizienten gegen 0

und sind demnach vernachlassigbar.
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Abb. 5.2  Abhangigkeit des Korrelationskoeffizienten von dem Verhaltnis zwischen
der SCALE Monte-Carlo Unsicherheit omc und der gesampelten Unsicher-
heit 0sam, also der Unsicherheit aufgrund der Variation der im ICSBEP do-

kumentierten experimentellen Parameter

Je dominierender osam wird, desto mehr nahert sich der Korrelationskoeffizient seinem Grenz-
wert an. Bei gleichem Verhaltnis der Unsicherheiten sind die Korrelationskoeffizienten gleich
Null.

51 Methoden zur Bestimmung integraler Kovarianzdaten und Korrelati-
onskoeffizienten

Im Folgenden werden drei Methoden zur Bestimmung integraler Kovarianzdaten und
Korrelationskoeffizienten vorgestellt und einige Handlungsempfehlungen zum Umgang
mit diesen Methoden gegeben. Bei diesen Methoden handelt es sich um das Random
Monte-Carlo Sampling (manchmal auch Full-Monte-Carlo Sampling genannt), der S2Cor
Methode, sowie die von der OECD-NEA in der Datenbank DICE zur Verfligung gestellten

Korrelationskoeffizienten.

511 Random Monte-Carlo Sampling

Idee: Eingangsparameter werden entsprechend ihren Unsicherheiten und der zugehori-
gen Verteilungsfunktionen variiert. Zu jedem Satz von variierten Eingangsparametern
wird eine SCALE- Rechnung durchgefiihrt.
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Vorteil: Direkte und einfache Anwendung, keine besonderen statistischen Vorkenntnisse

notig.

Nachteil: Je nach Problemstellung kann die benétigte Recheninfrastruktur und -zeit sehr
grol werden. Weiterhin muss die Konvergenz der Ergebnisse in Abhangigkeit der Stich-
probenanzahl gegeben sein, so dass die Anzahl der Stichproben nicht beliebig klein sein

kann.
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Abb. 5.3  Konvergenz der berechneten Korrelationskoeffizienten der Experimente
LCT-007 1 bis 4

Links sind die numerischen Endergebnisse und die 95 % Konfidenzintervalle angegeben.
Das rechte Bild zeigt die 95 % Konfidenzintervalle in Abhangigkeit der Stichprobenanzahl.
DetailKons siehe z.B. /SOM 17/.

51.2 S2Cor Methode

Idee: Die Methode S?Cor basiert auf der Kombination von Latin-Hypercube und Random
Sampling. Dabei wird die Tatsache genutzt, dass der Korrelationskoeffizient statistisch
identisch bleibt, solange das Verhaltnis von omc/0sam gleichbleibt. Die Rechengeschwin-
digkeit der SCALE Rechnung wird mal3geblich von der angeforderten Monte-Carlo Un-
sicherheit omc bestimmt. Der ket Wert und die zugehorige Unsicherheit wird mittels Latin-
Hypercube Sampling bestimmt, wahrend die zugehdrigen Korrelationskoeffizienten
durch das Random Sampling mit vergro3ertem omc und Osam bei identischem Verhaltnis

bestimmt werden.

Vorteil: Effizientere und schnellere Berechnung von Kovarianzdaten im Vergleich zum

Random-Monte-Carlo Verfahren
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Nachteil: Kombination von zwei Einzelrechnungen. Die Erhéhung der Parameterunsi-
cherheiten kann im Einzelfall zu unphysikalischen Simulationen fuhren (z. B. Brennstoff-
radius gréRer als Hillrohrradius). Dieser Nachteil gilt, wenn auch im schwacheren Malde,

ebenfalls fir den Random Monte Carlo Ansatz.
- -

Abb. 5.4  Ablaufdiagramm der S?Cor Methode zur Generierung von Kovarianzdaten

51.3 Tabellierte Werte aus der DICE Datenbank

Idee: In der OECD/NEA wurde versucht, eine regelbasierte Ableitung der Korrelations-
koeffizienten zu ermitteln. Dazu wurden fir einzelne Experimente Sensitivitatskoeffizien-

ten der Eingangsparameter auf die ket Unsicherheit abgeschatzt.

Vorteil: Keine Einzelberechnungen nétig, da Korrelationskoeffizienten direkt abgelesen

werden koénnen und lediglich in Kovarianzen umgerechnet werden missen.

Nachteil: Es besteht eine gewisse Willkirlichkeit der Werte auf Grund der Tatsache, dass
deren Herleitung bislang nicht verdffentlicht ist und ihre Begriindung somit unbekannt
bleibt. Die grundsatzliche Modellierungsabhangigkeit der Korrelationskoeffizienten wird

nicht bertcksichtigt.

51.4 Empfehlungen

I.  Sollte die Kenntnis der genauen Korrelationen gefordert sein, so muss auf ein
Berechnungsverfahren zuriickgegriffen werden. Die Werte aus der DICE Daten-
bank eignen sich hier nicht, da weder deren Herleitung dokumentiert ist noch die
generelle Modellierungsabhangigkeit der Korrelationskoeffizienten berticksichtigt
wurden, siehe z.B. /MAR 19/.

II.  Die Ergebnisse der Random Monte-Carlo Methode und der S?Cor Methode sind
bei gleichen SCALE-Eingabedateien statistisch identisch /SOM 17/. Die
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Anwendung der S2Cor Methode ist auf Grund der weniger rechenintensiven Um-
setzung praktikabler.

Die Konvergenz der berechneten Korrelationskoeffizienten verbessert sich mit
der Anzahl der berechneten Stichproben. Dabei ist zu beachten, dass fiir Korre-
lationskoeffizienten nahe Null mehr Stichproben benétigt werden als fiir Korrela-
tionskoeffizienten |cor|~1. Als ungefahre Richtlinie sollte die Stichprobenanzahl
von 250 gelten. Korrelationskoeffizienten nahe |cor|=1 konvergieren bereits we-
sentlich schneller bei Stichprobenumfange von ca. 50.

Korrelationskoeffizienten beziehen sich immer auf die berechnete ket Unsicher-
heit und sind somit abhangig von der individuellen Modellierung und Berechnung.
Die Anwendbarkeit einmal berechneter Koeffizienten fir Berechnungen unter
Verwendung anderer Methoden oder Modellierungen sollte explizit nachgewie-

sen werden.
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6 Methoden und Empfehlungen zur Umgehung einer Berech-
nung von Kovarianzdaten

6.1 Ausgehend von einer umfangreiche Validierungsdatenbasis

Sollte die Validierungsdatenbasis gentigend geeignete Experimente bzw.-serien enthal-
ten, Iasst sich die Berechnung der Kovarianzdaten unter Umstéanden vermeiden. Dies
trifft insbesondere zu, wenn man aus den Serien einzelne Experimente identifizieren
kann, die in unterschiedlichen Laboren durchgefiihrt wurden. Wenn aus der Dokumen-
tation hervorgeht, dass die Experimente zwar in denselben Laboren, jedoch mit unter-
schiedlichen Aufbauten, Apparaturen und Geratschaften, Brennstaben etc. durchgefiihrt
wurden, kann ebenfalls argumentiert werden, dass die Experimente als unkorreliert gel-
ten kénnen. Eine Datenbank der im ICSBEP dokumentierten Experimentserien LEU-
COMP-THERM und MIX-COMP-THERM u.a. bezuglich des Labors, Nation und Jahr
des Experiments liegt vor. Diese Angaben kdnnen zu den zusatzlichen Auswahlkriterien

wie Neutronenspektrum, Materialien, Moderation etc. angefiihrt werden.

Ein typischer Anwendungsfall des Bayesian Updating-Prozesses liefert bereits konver-
gierte Ergebnisse fir zehn bis 15 Validierungsexperimente. Das Hinzufligen von weite-
ren geeigneten Experimenten verringert die Unsicherheit des Bias-korrigierten ket Wer-
tes erfahrungsgemafy nur noch unwesentlich. Im Einzelfall lasst sich dies nachweisen,
indem zum Beispiel das schrittweise Hinzufligen einzelner Experimente untersucht wird,
wie exemplarisch Abb. 6.1 dargestellt. Der Prior bei x=0 wird nacheinander mit bis zu
19 Experimenten verbessert. Das schrittweise Hinzufligen fiihrt ab dem achten Experi-
ment nur noch zu leichten Verbesserungen. Man sieht, dass ab dem achten Experiment
sich der Mittelwert (rot) nur sehr wenig andert. Die Unsicherheit bleibt sogar schon noch
frGher relativ gleich. Diese Darstellung ist nur exemplarisch und dient der Verdeutlichung.

Im Einzefall muss fiir jede Analyse eine solche Uberpriifung stattfinden.
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Abb. 6.1  Schrittweises Hinzufligen von Experimenten im Bayesian Updating Pro-

zess und die Auswirkung auf den Mittelwert und Unsicherheit.

6.2 Ausgehend von einer begrenzten Validierungsdatenbasis und/oder
unvolistindige Daten zur Korrelationsbestimmung

Sollte der Umfang der Validierungsdatenbasis zu gering sein, z. B. bestehend aus einer
einzigen Serie von Experimenten und nur unzureichend dokumentierten statistischen
Zusammenhangen zwischen den einzelnen Experimenten, so bietet sich ein einfaches
Verfahren an: In dem Bayesian Updating-Prozess wird die Korrelation im Intervall
cor=[-1;1] variiert, z.B. in Schrittweiten von 0,05. Die im Updating-Prozess bendtigten
Kovarianzdaten lassen sich nalog zu der in S?Cor beschreibenen Methode generieren,
siehe Abb. 6.2. Aus den Bias-korrigierten ke -Werten des Anwendungsfalles wird an-

schlielRend der konservative Wert, i.d. R. das Extremum, bestimmt.
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Abb. 6.2  Herleitung der Kovarianzen fir cor = [-1;1]

Hierbei sollte Uberpruft werden, dass alle Lésungen des Updating Prozesses auch nu-
merisch stabil sind. Dies bezieht sich vor allem auf die Invertierung der Matrix in den
Formeln des Bayesian Updating. Es besteht sonst die Gefahr, dass der Updating-Pro-
zess unter Umstanden trotz nicht konvergierter Matrixinvertierung durchgefuhrt wird, und
so zu falschen Ergebnissen fiihren kann. Diese lassen sich zum Beispiel entdecken,
indem ein schrittweiser Updating-Prozess durchgeflhrt wird, also das nacheinander Hin-
zufigen von einzelnen weiteren Experimenten. Fehlerhafte Ergebnisse kdnnen so durch

sprunghafte Posteriore der ker-Mittelwerte und deren Unsicherheit erkannt werden.
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7 Zusammenfassung der Handlungsempfehlungen

Im Folgenden ist eine Zusammenfassung der Handlungsempfehlungen aufgefihrt. Sie
soll die zuvor beschriebenen Empfehlungen kurz und biindig wiedergeben, aber nicht

ersetzen.
Eine Berechnung der Kovarianzen ist nicht erforderlich, wenn:

e owmc der einzelnen Monte Carlo Kritikalitatsrechnung die groRte Unsicherheit bei
der Berechnung der ke Unsicherheit darstellt;

e ausreichend viele Experimente in der Validierungsdatenbasis vorhanden sind,
die argumentativ nicht korreliert sind (einzelne Experimente aus unterschiedli-
chen Laboren, unterschiedlichen Nationen, etc.);

o die Korrelationskoeffizienten iber ihren Werteraum von [-1;1] variiert werden und
als resultierender, Bias-korrigierter ker Wert der am weitesten konservative ge-

wahlt wird.
Ist eine detaillierte Bestimmung der Kovarianzen notig, dann ist

e eine Berechnung via Monte-Carlo Methoden am sinnvollsten,

e der Nachweis der Konvergenz der Ergebnisse erforderlich, und

o eine Beschreibung und Begriindung der Modellierungsannahmen, z.B. durch
Dokumentation der Sensitivitatsanalyse der Eingangsparameter auf die ke Unsi-

cherheit erforderlich.
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8 Weitere Dokumente, Notebooks und Daten

Im Rahmen von zwei Videokonferenzen wurden die erstellten Python Skripte vorgefuhrt
und Ubergeben. Im Vorfeld wurden bereits die Handlungsempfehlungen diskutiert und

die folgenden weiteren Dateien an den Auftraggeber Ubergeben:

¢ Die in diesem Vorhaben erstellten Publikationen

o An efficient and faster method to calculate integral expereiment correla-
tion coefficients — S?Cor, F. Sommer und M. Stuke, eingereicht und ak-
zeptiert bei der Best Estimate Plus Uncertainty International Conference
(BEPU 2020), Oktober 2020

o UACSA Phase IV: Role of integral experiment covariance data for critical-
ity safety validation: Summary of selected results, M. Stuke et al., Ta-
gungsband der ICNC 2019, 11t International Conference on Nuclear Crit-
icality Safety, Paris, September 2019 /HOE 19/

o Correlation of HST-001 due to uncertain technical parameters - Compar-
ison of Results from DICE, SAMPLER and SUnCISTT, W.J. Marshall,
F. Sommer und M. Stuke, Tagungsband der ICNC 2019, 11 International
Conference on Nuclear Criticality Safety, Paris, September 2019
/MAR 19/

o Monte-Carlo Sampling and Correlation Coefficients of Critical Experi-
ments, F. Sommer und M. Stuke, Tagungsband des Nuclear Criticality
Safety Division Topical Meeting 2017 (NCSD2017), ISBN: 978-0-89448-
740-8, Carlsbad (NM), USA, September 2017.

o Draft Report Phase IV Exercise - Role of Integral Experiment Covariance Data
for Criticality Safety Validation der Expert Group on Uncertainty Analysis for Crit-
icality Safety Assessment in der Working Party on Nuclear Criticality Safety der
OECD-NEA mit Anhéangen, Stand Marz 2019 /STU 16/

e Eine Datenbank mit Kommentaren zu Zusammenhangen der LEU-COMP-
THERM Experimente im ICSBEB Handbuch

e Die relevanten Eingabedateien fur eine Korrelationsanalyse der Experimentse-
rien

o HST-001 und -003

o LCT-007, -039 und -097

o LST-003, -004, -011, -016 und -020

o MCT-009
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e Acht Jupyter Notebooks zu allen Schritten der Korrelationsanalyse (Vorbereitung
und Erstellung der Stichprobendateien fiir das Random Monte-Carlo und S2Cor
Verfahren, Einsammeln und Auswertung der SCALE-Ergebnisse sowie die ab-
schlielende Bias Analyse) mit kommentierten Beispielen und den zughdrigen
Daten.

Die Inhalte wurden mit dem Auftraggeber besprochen und diskutiert. Die Jupyter Skripte

wurden anhand der Beispiele im Detail vorgefuhrt, erklart und besprochen.
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