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Sommario

Una valutazione dei codici di calcolo deterministici utilizzabili per la
modellizzazione dei reattori ad acqua (e con efficacia comparabile con i codici
Monte Carlo che sembrano essere divenuti uno standard di riferimento) deve
prendere in considerazione non solo la capacitd di affrontare il tema della
descrizione di strutture fortemente eterogenee, ma anche aspetti prettamente
computazionali, quali in particolare la portabilita in ambiente massicciamente
parallelo, unica via per raggiungere I'obiettivo in mode competitivo. Questo
criterio di analisi porta ad individuare alcuni codici su cui in questi anni si € molto
investito in termini di efficacia di programmazione € di implementazione di
tecniche numeriche avanzate,
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1 INTRODUZIONE

La verifica della letteratura e della disponibilita’ di codici neutronici di progetto per i reattori
ad acqua, deterministici, cioe’ basati sulla mappatura di un domiio discreto dell’equazione
del trasporto per i neutroni, ha consentito di definire i termini di un “challenge” ancora
effettivo, vale a dire I’assenza a oggi di strumenti di calcolo integrato (“approccio olistico™)
in grado di consentire in modo efficace e “user-friendly” la simulazione dinamica di
strutture moltiplicanti fortemente eterogenee, come appunto un reattore nucleare.

La necessita di integrazione con le librerie di dati nucleari, solo parzialmente standardizzate,
il cui utilizzo richiede strumenti di messa a punto specifici per ogni codice, la difficile
integrazione con codici fluidodinamici-termoidraulici caratterizzati da necessita di
discretizzazione su uno spazio delle fasi radicalmente diverse, I’ambizione conseguente di un
inquadramento del problema in codici “multiphysics” (es. COMSOL [....]) fanno si che di
fatto, come dimostrano le soluzioni adottate in alcuni tipici simulatori commerciali (vedi ad
esempio [ORCHID...]), si sia ancora lontani dalla soluzione.

In questo lavoro verranno analizzati alcuni strumenti di calcolo comungue disponibili a
livello di librerie di codici e dati (rif.: Radiation Safety Information Computational Center,
RSICC-ORNL, Nuclear Energy Agency, OECD-NEA Data Bank) e verra dato conto anche
di alcuni strumenti di tipo commerciale il cui costo di utilizzo, come prima si accennava,
dipende praticamente in misura inferiore dalla licenza rispetto ai costi di realizzazione e
messa a punto delle opportune librerie di dati nucleari. Questa, d’altra parte, ¢’ una delle
ragioni per cui ci si affida sempre piu’ spesso a codici di tipo Monte Carlo che, per loro
natura, sono piu’ facilmente in grado di gestire direttamente le librerie “grezze” o preparabili
con poca fatica.

Se ci e’ consentito un parere di natura “politico-strategica”, ¢’ un fatto che negli ultimi dieci
anni abbiamo assistito ad un venir meno in larga misura di quella comunita scientifica
internazionale di interessi per lo sviluppo e soprattutto la condivisione di strumenti di calcolo
adeguati: i progetti attualmente in vita sono relativamente pochi, spesso fortemente vincolati
in fase di diffusione (EU, USA), caratterizzati da una forte polarizzazione su pochi soggetti,

piu’ per ragioni economiche che di tipo scientifico.



Se i codici sono un aspetto del problema, 1’altro e’ costituito dall’evoluzione della capacita
di calcolo disponibile, pensata in funzione dell’obiettivo del cosiddetto approccio “olistico”
cui prima si accennava. In figura 1 e’ riportata ’immagine classica (1990, J. Dongarra)

sull’ipotesi dell’evoluzione della potenza di calcolo:
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Figura 1. Il riferimento attuale e’ il PetaFlop, quindi nove ordini di grandezza in vent’anni.

In Figura 2 e’ riportata un’immagine della macchina JAGUAR da 1.64 PF press oil National

Center for Computational Science di Oak Ridge.

Figura 2. JAGUAR, 1.64 PF Cray XT con 45376 processori Quad-Core e 362 TB di

memoria.



Dal punto di vista nazionale, il nostro riferimento locale e’ il CINECA, costantemente e
storicamente inserito nelle piattaforme europee DEISA (Distributed European Infrastructure
for Supercomputing Applications), DEISA2, PRACE (Partnership for Advanced Computing
in Europe), European Technology Platform, ecc., che dispone attualmente macchine di
potenza di calcolo di un ordine di grandezza inferiore.

Cio’ che emerge, comunque, ¢’ che un aspetto cruciale diventa quello dell’utilizzabilita della

potenza di calcolo disponibile, e quindi della parallelizzabilita effettiva di metodi e necessita
di accesso alle strutture dati.

1.3 Obiettivi

Nostro obiettivo ¢’ dunque quello di chiarire le potenzialita e le prospettive di alcuni degli
strumenti di calcolo attualmente a disposizione. Un buon quadro di riferimento e’ costiuito

dai benchmark periodicamente lanciati dalla OECD-NEA.
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Figura 3. Geometria del benchmark C5 NEA.



Code names Angular approximation Spatial approximation
CRONOS2-SN | Discrete ordinates Finite element method
TORT-GRS |Discrete ordinates C'a‘r‘tesmn. finite differences, linear spatial
differencing
THREEDANT | Discrete ordinates Sp\a}ml Cgrtesxan mesh with linear spatial
differencing
DeCART Met iod of characterisiies:2-D Flat source arbitrary spatial mesh
diffusion-1-D
CRX Method of characteristics-2-D Sy-1-D | Flat source arbitrary spatial mesh
MCCG3D |Method of characteristics QSD-Linear arbitrary spatial mesh
UNKGRO Ir\:;;h()d of characteristics with stachastic Flat source arbitrary spatial mesh
VARIANT-SE |Nodal spherical harmonics Finite element method
PARTISN |Discrete ordinates Spa tial C.a atesian:mesh; diamond
differencing
ATTILA  hom— U'nstrucftured telra}'ledrz'll‘ mesh yvnh linear
discontinuous spatial differencing
TORT-ORNL |Discrete ordinates C.a‘r‘tesmn. finite differences, linear spatial
differencing

Figura 4. Tabella dei codici partecipanti al benchmark C5.

Uno, in modo particolare, ¢’ il benchmark internazionale bandito dall’Expert Group on 3-D

Radiation Transport Benchmark, sezioni d’urto ottenute dal codice basato sulla probabilita di

collisione DRAGON, proposto nel marzo 2001, concluso in due fasi, 2003 e 2005.

Il cosiddetto C5 ¢’ a tutt’oggi un test di riferimento finalizzato soprattutto alla validazione di

codici rispetto alla modellizzazione 3-D senza omogenizzazione spaziale.

2 DENOVO (SCALE6.1)

SCALE (ORNL) giunto alla versione 6.1, ¢’ ormai un sistema di codici multi-piattaforma

(Windows, MAC, Linux) gia’ predisposto per una minima parallelizzazione (8 processori),

contiene al suo interno un modulo di trasporto deterministico (DENOVO) in realta non

pensato “per se”, ma piuttosto ai fini di un opportuno bias di un codice MC (MONACO). Di
fatto tuttavia DENOVO, complementato da un altro modulo SCALE, MAVRIC, sta

acquisendo vita propria per calcoli neutronici (vedi Figura 5). DENOVO e’ destinato a

sostituire TORT come codice di riferimento presso I’ORNL. La flosofia di parallelizzazione

prevede una decomposizione in energia e uno ‘sweep’ bi-dimensionale.




Discrete ordinates transport calculation
of the power distribution in a full-core
pressurized water reactor benchmark problem

Figura 5. Immagine relativa ad un’applicazione indipendente (cioe’ non ‘al servizio’ di

SCALE) DENOVO effettuata sul Jaguar XT5 all’ORNL.

Relative Error
ke (%)
Reference MCNP 1.183810 + 0.00008
SCALE/KENO-V.a 1.183780 + 0.00002 —0.002
Denovo 1.186430 + 0.00004 0.219

Figura 6. Benchmark C5, autovalore.
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Figura 7. Flussi termico e veloce, Benchmark C5.

3 PARTISN

Il codice PARallel Time Dependent SN, PARTISN, (rif. 5.97 CCC-0760/01 A nel data base
OECD-NEA/RSICC), successore del sistema CCC-547/DANTSYS, giunto alla versione
5.97, €’ un codice deterministico multidimensionale per I’equazione del trasporto (2-D o0 3-
D, sia in geometria cartesiana, sia in geometria cilindrica (r-z-theta), alti ordinidi anisotropia
dello scattering, condizioni al contorno di vuoto, riflessione, periodiche, di sorgente, ...),
multigruppo, alle ordinate discrete, anche con dipendenza temporale ed anche con sezioni
d’urto variabili nel tempo. La possibilita di parallelizzazione e’ implementata grazie ad una
decomposizione spaziale bidimensionale ed uno schema MPI. Schema di input classico
(FIDO) o sue varianti. Il codice necessita di librerie di sezioni d’urto secondo lo schema
(ANISN) ISOTXS (file binario ordinato per isotopi) 0 GRUPXS (file binario ordinato per
gruppi). Il codice e’ stato utilizzato in vari benchmark NEA. In qualche misura e’ il
predecessore/competitor di ATTILA™ e PENTRAN™ come si evince dai risultati dei due
benchmark NEA sui MOX.

-10 -
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Figura 8. Risultato del benchmark 2D-3D MOX. Errore percentuale massimo sulla potenza

della pin.
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4 PENTRAN™

PENTRAN™_ ¢’ un codice scritto in FORTRAN-90, nato nel 1996 ed attualmente e’ un
codice commerciale (HSW Technologies LLC). Puo’ essere considerato 1’erede di codici
classici, quali TWOTRAN-II, THREEDANT, DORT e TORT. Testato su macchine parallele
(IBM, CRAY) e su cluster di PC (classe “Beowulf* : piccole reti di PC con BSD, Linux o
Solaris). Inizialmente sviluppato per dimostrare la scalabilita di un codice di trasporto in 3-D
e quindi progettato esplicitamemte per un ambiente di calcolo parallelo in termini di strategie
di decomposizione del problema, load balancing, ecc. Utilizza il metodo delle Ordinate
discrete. Nel dettaglio risolve itarativamente il problema in 3-D, multigruppi e con scattering
anisotropo approssimato mediante i polinomi di Legendre, con approssimazione Sn rispetto
alla quadratura angolare, simmetrizzata. Utilizza in input il sistema input FIDO free format,
condizioni al contorno di vuoto o con riflessione. Possibilita’ di sorgenti piane o
volumetriche, flusso incidente variabile in spazio, angolo ed energia. Mesh variabili,
tecniche di accelerazione numerica (direzioni alternate, ecc.). Utilizza librerie MPI. E’ stato
uitlizzato in vari benchmark. Gli autori citano espressamente il benchmark effettuato sul
reattore test VENUS-3 dell’SCH, il benchmark Kobayashi 3-D ed il benchmark numerico
‘TIEL’ messo a punto da B. Ganapol. Da citare anche il riferimento ‘classico’ del

benchmark NEA sui MOX.

s

oooooo

sssss
.....

et

Figura 10. Modellizzazione PENTRAN per VENUS-3.
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Figura 11. A sinistra la geometria discretizzata, 85.000 celle, 26 gruppi energetici, P3-S8
ordinate discrete. A destra la distribzione di potenza. Tempo di calcolo 1.4 ore su un IBM-

SP2 con 32 processori.

bo(DPA*16+:20), 21,1364 21,7372 224379 23.0887 237394 24392 75341 /HIV

Figura 12. Simulazione di un reattore BWR completo didettagli impiantistici (Core Shroud,
baffles, jet pumps, grado di vuoto, ecc.). Tempo di calcolo richiesto : 12 ore su IBM-SP2 con

48 processori.
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Case No. of No. of Domain Wall-Clock time
Directions Processors Decomposition per iteration (s)
(A/G/S)'
1 24 6 1/1/6 30.12
2 48 12 1/1/12 33.28
3 8o 24 4/1/6 29.52
4 169 48 8/1/6 36.12

Figura 13. Performances nel caso di simulazione del BWR.

Figura 14. Matrice dei processi di parallelizzazione.

5 ATTILA™

ATTILA™ ¢’ un codice, inizialmente sviluppato a Los Alamos ma ora commerciale,
(Transpire, Inc., Gig Harbor, WA) agli elementi finiti in grado di simulare in ambito ordinate
discrete il trasporto di particelle neutr e cariche in geometria 3-D, interfacciandosi con input
di origine CAD (Solid Works, Pro/Engineer, ecc.). Utilizza elementi finiti bilineari in 2-D, e

lineari in 3-D, utilizzando per la creazione della griglia ICEM CFD Engineering Quad.

-14 -



Il codice e’ attualmente (come strumento di validazione indipendente) utilizzato per le
verifiche di licensing della Canadian Nuclear Safety Commission (CNSC) dal punto di vista
dell’applicazione a diversi tipi di reattori (CANDU, LWR, reattori di ricerca). E’ stato ad
esempio pubblicato un lavoro su un benchmark relativo ad un PWR Westinghouse con
MOX con un confronto ATTILA™/MCNP.

Vengono anche riportate alcune figure relative al test NEA Venus.

Figura 15. Schematizzazione per il benchmark Venus (SolidWorks™).

-15 -
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Figura 16. Magliaggio effettuato da Attila™.
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Figura 17. Flusso scalare totale calcolato da Attila™.
-16 -



6 APOLLO

Il codice APOLLO 2 (arrivato alla 2.8), sviluppato a partire dal 1983 dal CEA e’ il risultato
di una ‘joint-venture’ fra CEA, EDF e Framatome. Risolve I’equazione di Boltzmann per 1
neutroni sia in forma integrale grazie al metodo delle probabilita di collisione, sia in forma
differenziale con il metodo delle caratteristiche basato sull’approssimazione alle ordinate
discrete. Come codice di cella accoppiato con CRONOS2 (elementi finiti) €’ un sistema
equivalente a quelli precedentemente analizzati. | dati relativi a portabilita e scalbilita non
sono tuttavia adeguatamente disponibili e confrontabili. Dai benchmarck NEA a
disposizione di evince un’elevata pecisione di calcolo ma una mnor efficienza in termini

computazionali.

7 CONCLUSIONI

L’idea di un approccio ‘olistico’ alla progettazione neutronica dei cores dei reattori ad acqua
deve avere come riferimento i codici brevemente analizzati: cio’ che si evince dall’analisi
(per 1 dettagli vedere 1 lavori citati in bibliografia) €’ che le migliori porspettive vengono da
un ulteriore sviluppo indipendente di tools quali DENOVO, pur inserito in SCALE cui ¢’
debitore per la parte relativa alle librerie di sezioni d’urto, e commerciali quail PENTRAN™
e ATTILA™, E’ da rilevare anche, come si evince dalla letteratura, che man mano che
questi tools entrano nella sfera commerciale, diventa essenziale per il loro sviluppo
I’applicazione anche a problemi di trasporto di radiazione in ambito medicale, quindi sono in
qualche modo ‘costretti’ an un bia completamente diverso. I codici CEA, rimangono al
momento un riferimento dedicato, ma va probabilmente ripensata la filosofia di

parallelizzazione.

-17 -
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