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RESUMO

Trabalho de Graduagao
Departamento de Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

UM ESTUDO DA FISICA DE
SISTEMAS MULTIPLICADORES SUBCRITICOS

ACIONADOS POR ACELERADORES

AUTORA: CELINA CEOLIN
ORIENTADOR: CLAUDIO DE OLIVEIRA GRACA
Santa Maria, 30 de janeiro de 2008.

Neste trabalho foram revisados os principios de operagao de sistemas multipli-
cadores subcriticos acionados por aceleradores (ADS), do ponto de vista do transporte de
néutrons. Para isso foi necessario caracterizar teoricamente a fonte externa de néutrons
produzidos através de reacgoes de espalacao e estudar a proposta de simulagao desse tipo
de reacao nuclear de alta energia por meio de reagoes de fusao do tipo deutério-tritio (D-
T). O problema do transporte de néutrons foi tratado utilizando o método das ordenadas
discretas com multigrupos de energia para uma dimensao espacial, tanto para o calculo
direto como para o calculo adjunto utilizando a teoria de perturbagoes, através do codigo
computacional ANISN/PC. O modelo utilizado para o calculo neutrénico foi baseado
na parte rapida do benchmark Yalina-Booster utilizando 3 grupos de energia. Foram
realizados cédlculos estaticos do fluxo e da criticalidade para uma e para trés regides es-
paciais, para geometria plana e cilindrica, bem como testes dos efeitos da mudanca do
método de calculo da derivada espacial utilizado pelo cédigo ANISN/PC. Foi calculado
analiticamente o coeficiente de multiplicacao infinito para uma regiao espacial em vista
de comparar o resultado analitico com os resultados numéricos. Os resultados permitiram
uma anélise da fisica de transporte de néutrons envolvida no problema bem como a com-
paracao com resultados calculados pela teoria da difusao, além do aprendizado adquirido

com a utilizacdo do cédigo ANISN/PC e com os estudos tedéricos preliminares realizados.

Palavras-chave: sistemas ADS; teoria de transporte; ordenadas discretas; espalacao; rea-

¢ao deutério-tritio. 5



ABSTRACT

In this work were reviewed the operation principles of subcritical multiplying sys-
tems powered by accelerators (ADS) from the point of view of the neutron transport. To
do this it was necessary to characterize theoretically the external neutron source produced
by spallation reactions and to study the proposal of simulating this kind of high-energy
nuclear reaction through fusion reactions as deuterium-tritium (D-T). The problem of the
neutron transport was treated using the method of discrete ordinates with multigroups
of energy for one spatial dimension, both for the direct and the adjoint calculation using
the perturbation theory, through the ANISN/PC code. The model used to neutronic
calculations was based on the fast part of the benchmark Yalina-Booster using 3 groups
of energy. Static calculations were performed for the flux and for the criticality in three
spatial regions for slab and cylindrical geometry, as well as tests of effects of the change in
the method of calculating the spatial derivative that is used by ANISN/PC code. The infi-
nite multiplication coefficient was calculated analytically for one spatial region in order to
compare the analytical results with the numerical results. The results allowed to analyze
the physics of the neutron transport involved in the problem as well as the comparison
with results calculated by the diffusion theory, in addition of it they provided the learning
with the use of the ANISN/PC code and with theoretical studies preliminary made.

Keywords: ADS systems; transport theory; discrete ordinates; spallation; deuterium-

tritium reaction.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

A possibilidade de se utilizar o conceito de incineracao dos rejeitos radiativos de
alta atividade gerados na queima de combustivel nuclear utilizando o amplificador rapido
de energia proposto por Carlo Rubbia[30], como o modelo original mostrado na Figura
1.1, tem sido exaustivamente estudada resultando em varios programas genericamente
denominados Accelerator Driven Systems (ADS). Esse tipo de sistema tem como obje-
tivo a transmutagao de grandes quantidades de is6topos radioativos e, conseqiientemente,
diminuir a sobrecarga ambiental de combustivel queimado no armazenamento geolégico
subterraneo e em piscinas existentes nas proximidades dos reatores. Além de reduzir a
carga de residuos radioativos, este sistema também estd previsto como produtor de ener-
gia aproveitavel. A transmutacao de isétopos, no sentido de incinerar radioisétopos de
vida longa, sera realizada em um ntcleo formado de elementos combustiveis que ja foram
queimados em um reator convencional, em um arranjo obrigatoriamente subcritico, no
qual o espectro caracteristico dos néutrons devera ser do tipo rapido, devido ao fato da
secao de choque de fissao, nesse caso, ser maior do que a de captura para os elementos
transuranicos. Assim, ao sofrerem fissao e outras reacoes de transmutacao, esses elemen-
tos darao origem a produtos de meia vida reduzida, diminuindo, dessa maneira, o tempo
de armazenamento até se tornarem manuseaveis.

Um sistema subcritico como este consiste em um conjunto formado pelo material
fissil, que ja foi parcialmente queimado em um reator convencional, e por um sistema
de refrigeracao, contendo chumbo liquido, formando um nitcleo muito semelhante a um
reator, porém nao possui uma massa critica. Ao invés de auto-sustentar a reagao em cadeia
este sistema utiliza néutrons adicionais produzidos por uma fonte externa. Essa fonte
externa consiste basicamente num acelerador linear que produz néutrons por espalhamento
em um alvo pesado, em um processo conhecido como espalacao. Esses néutrons de alta
energia sao capazes de provocar reagoes de transmutacao.

Mais recentemente no Brasil[21], no Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares
(IPEN), foi feita uma proposta de um amplificador rapido de energia introduzindo varios
pontos de espalacao e utilizando hélio liquido como refrigerante, em vez de chumbo liquido,

0 que tornaria a operagao mais segura.
10
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Figura 1.1: Modelo do projeto conceitual conforme projeto original de Carlo Rubbia no
CERN[30].

Em um reator nuclear convencional, o controle da reatividade e da poténcia é feito
essencialmente usando barras de controle, enquanto que nos sistemas do tipo ADS, em
principio, o controle sera feito usando uma fonte externa de néutrons. Dessa maneira,
uma variacao da reatividade devido a queima do combustivel poderd ser compensada com
uma variagao apropriada na intensidade da corrente de fons no acelerador. Além disso,
no modo de fonte dominante, o desligamento da fonte tera o efeito simultaneo de reducao
na poténcia, enquanto que um subito aumento da fonte externa, tera como conseqiiéncia
um instantaneo aumento na poténcia.

As possibilidades de utilizar esse conceito do amplificador rapido de energia para
a incineracao de produtos de fissao de meia vida longa, bem como de actinideos de menor
numero atomico Z, tém sido desenvolvidas em intimeros projetos experimentais que atual-
mente se encontram em elaboragao[24]. Utilizando o conjunto de aceleradores disponiveis
no IPEN e no IFUSP, um PELETRON, um LINAC e o MICROTRON, juntamente com
a capacidade de calculo de fisica nuclear, uma equipe do IPEN e IFUSP convergiram para
um projeto de pesquisa e desenvolvimento de um sistema ADS brasileiro[24] que promove
atualmente grande atividade cientifica[22][1][23].

As caracteristicas fisicas de muitos dos conceitos de um ADS sao novas e seu
entendimento ainda requer validacao tedrico-experimental, a fim de calibrar as ferramentas
de célculo e ganhar confianga da previsao de caracteristicas béasicas de seguranca de um
ADS.

Os principais campos que ainda necessitam validagao experimental sdo: a) os
efeitos da contribuicao relativa da fonte de néutrons e dos néutrons gerados por fissao; b)
tratamento do calculo das distribuicoes de néutrons dependentes das coordenadas espa-

ciais, energia e tempo; c) estimativa e monitoramento do nivel de subcriticalidade e sua
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relagdo entre fonte externa (termo independente) e fonte distribuida.

A fisica dos sistemas multiplicadores subcriticos acionados por aceleradores deve
permitir que os mesmos possam desempenhar os seus objetivos principais que sao os de
transmutar os residuos radioativos produzidos por reatores e ao mesmo tempo produzir
energia aproveitavel de forma segura e limpa.

Para o desenvolvimento de sistemas ADS grande atencao é dada atualmente ao
estudo da fisica da produgao de néutrons por meio de reacoes de espalagao, visando o
desenvolvimento de alvos adequados e o estudo bésico de sistemas subcriticos acionados
por aceleradores. Mongelli e outros[25] realizaram estudos relativos a espala¢do, bem
como da simulagao utilizando o cédigo de transporte LCS (cédigo computacional LAHET
desenvolvido no Laboratério de Los Alamos que utiliza o método de Monte Carlo) para
simular reagoes de espalacao com alvos de chumbo e bismuto e calcular o nimero médio
de néutrons produzidos em cada alvo e a energia total depositada pelo feixe incidente.

A espalacao é uma reacao nuclear bem conhecida, na qual particulas de alta ener-
gia interagem com o nucleo atomico. As particulas mais comumente usadas sao protons
de energias em torno de 1 GeV. Para cada préton que atinge um nicleo atomico, 20 a 30
néutrons sao expelidos. O processo de espalacao, em contraste com o processo de fissao,
nao é um processo exotérmico. Mas pode, no entanto, ser feito em qualquer nuclideo,
embora a producao de néutrons cresga a medida que cresce a massa do ntucleo alvo. Os
alvos mais comuns para produzir a espalacao sao constituidos de chumbo e bismuto. Em-
bora em pequenas quantidades, a maioria dos elementos da tabela periddica sao gerados
em um alvo de espalacao pesado. As conseqiiéncias que isso tem nas propriedades dos
materiais e em possiveis reagoes ainda nao foram bem exploradas. No entanto, a fisica e
tecnologia de fontes de espalacao de néutrons foram amplamente abordadas por Bauer|2].

Uma Fonte de Espalagao de Néutrons (SNS) por aceleragao esta em construgao em
Oak Ridge (Tennessee), nos Estados Unidos. A SNS estd sendo desenhada e construida
por uma parceria de seis laboratdrios nacionais norte-americanos: Argonne, Lawrence
Berkeley, Brookhaven, Jefferson, Los Alamos e Oak Ridge.

Uma alternativa possivel para o desenvolvimento de sistemas ADS, pode ser a
utilizagao de geradores de néutrons de 14 MeV como fonte externa ao meio subcritico[32].
Para isso serd necessario utilizar a simulagao de fontes deste tipo, o que ja foi desenvolvido
no Laboratério do Gerador de Néutrons da UFSM][28].

Os principais problemas estudados a respeito da fisica de sistemas subcriticos foram
desenvolvidos por Gandini e Salvatores[13] aplicando a teoria de perturbacoes, sao eles:
os parametros integrais que caracterizam o nicleo subcritico, a cinética desses sistemas, o
controle da reatividade bem como algumas caracteristicas de seguranca. Uma outra base
do estudo da neutronica, bem como das caracteristicas fisicas, principios de operacao,
o problema da incineracao de rejeitos radioativos e propostas praticas para ADS foram

feitas por Nifenecker[26].
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A utilizacao da teoria de perturbagoes para o estudo de parametros integrais foi
originalmente desenvolvida por Lewins[19], utilizando a Fun¢ao Importancia. Este método
aplicado a problemas de transporte de néutrons de 14 MeV, foi aplicado com sucesso no
calculo de taxas de reacao para problemas de fonte externa onde a teoria de perturbagoes
de primeira ordem se mostrou adequada[17]. Quando um sistema neutronico material sofre
alteracoes drasticas tanto na sua composicao como nas suas fronteiras torna-se necessario
utilizar a teoria de perturbagdes de ordem superior[16].

O objetivo principal deste trabalho é o de revisar os principios de operacao de
um sistema subcritico sob o ponto de vista do transporte de néutrons, diferenciando o
problema de fonte independente do problema da solucao homogénea. Para atingir este
objetivo é necessario caracterizar de forma tedrica a fonte de néutrons produzidos através
da reacao de espalacao adaptando a funcao densidade de néutrons ao sistema de célculo
do transporte de néutrons, utilizando o método de multigrupos de energia e de ordenadas
discretas para as variaveis espacial e angular, ja que a distin¢ao entre os néutrons da fonte
e os secundarios nao é um problema trivial.

O problema da fisica do transporte de néutrons em um sistema subcritico dirigido
por uma fonte externa é tratado utilizando o método das ordenadas discretas, com a aprox-
imacao de multigrupos de energia em uma dimensao espacial. Este método é aplicado a
solugao da equacgao de transporte de Boltzmann direta e adjunta, seguindo metodologia
ja desenvolvidal[6], que precisou ser ampliada para esse tipo de problema.

Para atingir estes objetivos, precisamos estabelecer uma base de dados nucleares,
contendo as secoes de choque e densidades dos materiais utilizados, a partir de fontes
de dados nucleares como a ENDF (Evaluated nuclear data file) utilizando o método de
multigrupos de energia. Para esta atividade contamos com a colaboracao do grupo de
teoria de transporte do IPEN-SP e de pesquisadores da UNIFRA-RS.

E estudada também, a proposta de simulacao do processo de espalacao, que se
dé pelo bombardeamento de prétons em um meio denso, através da utilizacao de uma
fonte de néutrons (D-T) (deutério-tritio), ou seja, néutrons de 14 MeV. Alguns cdlculos
realizados, sob determinadas condig¢oes, evidenciam que reagoes de fusao produzem mais
néutrons por unidade de poténcia do que a espalagao[32]. Portanto, possivelmente reagoes
de fusao podem ser consideradas como uma alternativa real para a espalagao, em seu
uso como fonte externa em sistemas ADS, levando em conta sua viabilidade técnica e
economica.

Para o desenvolvimento deste trabalho foi escolhido o modelo de benchmark de-
nominado Yalina Booster[18], cujas especificagoes técnicas sdo devidas a uma parceria
de varios laboratérios internacionais com suporte da Agéncia internacional de Energia
Atémica (AIEA), com o objetivo de comparar diferentes solugoes entre si e com dados ex-
perimentais. A proposta principal desse sistema é obter um espectro de néutrons rapidos

e térmicos em um aparato experimental e obter uma densidade de fluxo de néutrons su-
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ficientemente alta em um nucleo subcritico. Além disso, a subcriticalidade juntamente
com um gerador de néutrons altamente intenso fazem do nucleo do YALINA-Booster

interessante para a pesquisa da cinética dos sistemas ADS.



CAPITULO 2

MODELO DO TRANSPORTE DE PARTICULAS EM
SISTEMAS ADS

A equacao de transporte de particulas utilizada para estudar o transporte de
néutrons e fétons é uma versao linearizada da equacgao de Boltzmann desenvolvida para
estudar a teoria cinética dos gases. A descricao da distribuicao de néutrons e fotons é feita
considerando-os como particulas neutras e pontuais de massa constante e com velocidade
e posicao espacial bem definidas. As propriedades fisicas que sao inerentes as particulas,
como o spin, momentos magnéticos, os espectros mecanicos, bem como os efeitos quanticos
sao incluidos implicitamente num parametro chamado secao de choque.

Os néutrons viajam em linha reta entre colisdes com os nucleos do material. Por
nao possuirem carga elétrica e serem hadrons, as interagoes sao causadas por forcas de
curto alcance(forcas nucleares) entre o néutron e o nucleo. A forga gravitacional, por
ser muito fraca, pode ser desprezada, e campos magnéticos nao homogéneos, os quais
acoplados com o momento magnético do néutron, sao praticamente inexistentes. Somente
campos magnéticos muito intensos poderiam influenciar a trajetéria de néutrons e fétons.

A populacao de néutrons é suficientemente grande para que flutuagoes estatisticas
possam ser desprezadas e pequeno para que as colisoes entre particulas da mesma espécie
sejam também desprezadas. O fluxo de néutrons em reatores e aceleradores é baixo em
comparagao com a densidade do meio (mesmo para meios gasosos), por isso as colisoes
serao somente entre néutrons e os nicleos do material que compoe o meio no qual viajam.

As colistes podem ser consideradas instantaneas, ou seja, o tempo de colisao é con-
siderado nulo. Esta é uma boa aproximacao pois os nicleos compostos numa rea¢ao com
néutrons tém tempo de vida menor que 107! segundos e o alcance das forcas nucleares
é extremamente pequeno quando comparado com as distancias médias entre néutrons.
Devido a isso as colisoes serao consideradas binarias. Os néutrons nao alteram apreci-
avelmente o meio com o qual interagem dentro dos intervalos de tempo considerados e as
propriedades dos materiais sao consideradas isotrépicas, assim como as propriedades do

nicleo e as composicoes dos materiais sao consideradas conhecidas e estacionarias.

15
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2.1 A equacao de transporte de Boltzmann

Assume-se que no instante ¢ uma particula serd completamente determinada pela
sua posicao 7 e velocidade v = () , considerando n(7,v,t) a densidade angular de
particulas, como uma funcao que descreve a distribuicao dessas particulas no espaco
de fase & = vn(7, Q, E.t). Apesar da densidade ser a grandeza fisica fundamental para
descrever a populagao de particulas, o fluxo angular é em geral a grandeza mais utilizada.
A equacao de transporte de particulas, dependente do tempo, que representa o balanco

de particulas num elemento de espaco de fase (dr, dS2, dF) é dada por:

1 L.
192 1 G- SuF, B)oF, B ) -

//ES(F, E - EQ — Q)dEdQ =

X7 E) / / o7, B VS, (7, B (7, E)AE'Q + S(7, B, 0, 1), (2.1)

em que,

E = energia dos néutrons

¥ = vetor posicao

t = tempo

v = velocidade

Y, = secao de choque macroscopica total

Yy = secao de choque macroscépica de espalhamento

Yy = secao de choque macroscépica de fissao

X' = espectro de fissao normalizado

v = numero médio de néutrons por fissao

¢ = fluxo

) = vetor unitdrio da direcao das particulas

vV = gradiente

S = fonte externa ou termo independente

Essa equacao representa um balanco de particulas na qual a variacao temporal da
densidade de particulas é devida as fugas, espalhamento, absor¢ao e produgao, e pode ser
aplicada a qualquer geometria depois que tenham sido estabelecidas as seguintes condigoes

para o modelo:

1. sistema de coordenadas, para que se possa explicitar o operador V,

2. secoes de choque das espécies nucleares que compoem os materiais;
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3. a contribuicao da fonte, que terd papel importante nesse estudo;
4. as condigoes de contorno, escolhidas de acordo com o modelo de calculo.

Quando a taxa de producao de particulas se torna idéntica as perdas por absor¢ao
e fugas, esta equacao se torna uma equacao de transporte para o estado estacionario que

pode ser escrita na forma de operadores, como
Lo(7, E,Q) = Po(F, E,Q) + S(7, E,Q), (2.2)
em que o operador transporte para o termo de fugas no espago de fase é dado por
Lo(7, E, Q) = Q-Vo—X(F, E)p(F, E,Q, t) — //ES(F, E — E.Q —Q)dE Y, (2.3)
e as produgoes (fonte homogénea e ndo homogénea) sao dadas por
Po(7, E,Q) = ﬁx(ﬁ E) / / v(F, E)Ey (7, E)o(7, E'YdE'Q + S(7, E,Q).  (2.4)

Quando um meio reprodutor de particulas pode ser sustentado na auséncia de
uma fonte externa e se manter estavel é dito critico. Quando a producao de particulas
for inferior as fugas e absorcoes, o sistema é dito subcritico, e quando for superior é
supercritico. A condicao estacionaria pode ser apresentada convertendo a equacao de

transporte em um problema de autovalores:
(L—=AP)¢p =0, (2.5)

no qual A\ representa os autovalores do sistema. Para cada geometria e composicao desse
sistema se obtém um tnico autovalor para o qual se observa a igualdade presente na Eq.
2.5. O valor de A, cujo significado matematico é o de forgar o chamado estado estacionario,
também possui uma interpretacao fisica, pois quando A < 1 o termo de fonte deve diminuir
para tornar possivel atingir o estado estacionario, enquanto que, para atingir A > 1 o termo
de fonte deve aumentar até atingir o estado estacionario. O tratamento fisico usual desses
trés estados (subcritico, critico e supercritico) é feito através do fator de multiplicacao
efetivo, k.s, dado pelo inverso de A;

ker = (2.6)

1
)\ )
entao, a Eq. 2.5 podera ser escrita como:

1
kes

Lo — —Po =0. (2.7)

Em um sistema critico, a condi¢ao de balango entre a producao e o desaparecimento
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de néutrons em cada ponto do espaco de fase pode ser expresso na forma matricial:

Logo + Py = 0, (2.8)

onde ¢ representa o vetor fluxo de néutrons, Ly é um operador matricial que leva em
conta as fugas, absorcao e espalhamento, enquanto que Py é o operador matricial da
producao de néutrons por fissao.

Quando, por alguma razao, o sistema se torna subcritico, é necessario introduzir
uma fonte S(7, F, Q) para alcangar novamente a condi¢ao de criticalidade, e a equagao de

transporte pode ser escrita como:

em que o indice nh representa a solucao da equacao nao homogénea.

Em um sistema ADS, uma vez decidida qual a composicao material e com isso
definidas as segoes de choque e a intensidade da fonte produzida pelo acelerador, a solugao
Onn 8O0 podera ser obtida pelos métodos numéricos conhecidos, como por exemplo o método
das ordenadas discretas.

Os varios parametros integrais relevantes poderao ser calculados através de vérios
funcionais do tipo

R =< ¢pp, 2 >, (2.10)

onde ¥ é a funcao resposta de interesse, tal como as se¢oes de choque. A notacao de

brackets indica a integracao no espago de fase.

2.1.1 Coeficiente de multiplicacao

O coeficiente de multiplicacao, definido na Eq.2.6, expressa a razao entre o niimero

de néutrons de uma geracao e o nimero de néutrons da geragao anterior:

Numero de néutrons produzidos em uma geragao

k (2.11)

Numero de néutrons produzidos na geragao precendente

O numero de néutrons em quaisquer duas geracoes de fissao consecutivas pode ser o
mesmo, e conseqiientemente a cadeia de reacoes pode ser independente do tempo, refere-
se a este sistema, onde k = 1, como sendo critico. Um sistema onde k£ < 1, o niimero de
néutrons decresce de geracao para geragao, se caracteriza como um sistema subcritico, e
finalmente para o caso em que k£ > 1 o niimero de néutrons a cada geracao é maior e este
¢ um sistema supercritico [8].

O coeficiente de multiplicacao, dependendo da dimensao do sistema, pode ser ex-

presso como,
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e k.s: quando o coeficiente de multiplicacao se refere a um meio finito ele ¢ denominado
coeficiente de multiplicagao efetivo e carrega as mesmas caracteristicas do coeficiente

de multiplicacao;

e k... o coeficiente de multiplicacao infinito é um parametro para analise de um meio
suposto infinito, depende apenas das propriedades do meio e independe portanto

das suas dimensoes, ja que nao se leva em conta as fugas nas fronteiras do meio.

2.2 Equacao de transporte adjunta

O tratamento tanto das variagoes da composicao como das dimensoes ¢ feito através
da teoria das perturbacoes baseada no conceito da importancia ou funcao adjunta. A
equagao de transporte adjunta é tratada de forma analoga a equacgao de transporte de
Boltzmann, mas a sua interpretagao como Funcao Importancia, que se utiliza neste tra-
balho, é a mesma dada por Lewins[20].

Nesse contexto, o significado fisico da solu¢ao adjunta podem ser interpretado como
sendo uma resposta de um detector devido a um fluxo angular. A resposta é definida como
um funcional linear[16]:

<N, 0 >, (2.12)

onde o parametro secao de choque, ¥, pode assumir uma variedade de expressoes ca-
pazes de representar funcionais resposta de interesse, tais como taxa de reagao, resposta
dosimétrica, etc.

A solucao adjunta, muitas vezes chamada de fluxo adjunto, é adimensional e pode
ser interpretada como sendo a medida da importancia de uma particula que entra no
espaco de fase para a resposta de um detector. Por isso também é chamada de func¢ao im-
portancia. Logo, quando se deseja determinar a resposta de um detector nao é necessario
calcular o fluxo para cada fonte.

Dessa maneira, o operador L™ adjunto ao operador L, pode ser definido para
qualquer funcao adjunta ¥* que atenda as condicoes de continuidade e de contorno,

mesmo diferentes daquelas para ¢, satisfazendo a relacao:
<Yt Ly >=< o, LTyt > . (2.13)

A notacao de brackets, indica a integracao sobre posicao, energia e angulo sélido.
Da mesma maneira para o operador de produgao P, pode-se definir o seu operador

adjunto PT satisfazendo a relacao,

<Yt Py >=<, Pyt > . (2.14)
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A partir das definicoes dos operadores de transporte L™ e P* pode-se escrever a

equacao de transporte adjunta:

_Q ’ 6¢+ + Et(F7 E)¢+(F7 E, Q7 t) -
/ / (7 E — E,Q — Q)¢t(F, E)dE dQ =

%x(ﬁ E)//V(F, ENS (7, BT (7, ENAE'Q + S*(7, E,Q,t), (2.15)
T

onde a funcao ¢* é a chamada funcao adjunta, cuja dimensao depende da definicao da

fonte adjunta.

2.2.1 Reatividade de sistemas subcriticos

Para um sistema critico é possivel definir uma funcao adjunta ¢* denominada

Funcao Importancia[19] tal que se verifique a relagao
<ot (L+P)p>=< (Lt +PH)op", ¢ >, (2.16)

onde a notacao de brackets representa a integragao no espago de fases em todo o sistema.

Como no caso da Equacao 2.7 teremos a condi¢ao de criticalidade dada por:

1
Lt¢t — —PTopt =0. (2.17)

ey
Para sistemas préximos da condicao de criticalidade, ¢ pode ser considerado como
proximo de ¢,;,. Dessa maneira, pode-se obter o parametro k. utilizando a fungao peso

adjunta, por ser insensivel a pequenas variagoes nos operadores da equacao de transporte:

< 9", Pop> < ¢, P>
<ot Lo> <o, S>+ <ot Po>

Tendo em vista que no sistema ADS nao se faz distingao entre a importancia

ey (2.18)

dos néutrons gerados por fissdo (solugao homogénea) e néutrons produzidos pela fonte
independente, se propoem[13] substituir o fluxo ¢ da solugao homogénea pelo fluxo ¢,

da solucao nao homogenea, entao, ao invés de obtermos o k.¢, obtemos o ks, tal que:

Pg,
< u, Lpyy, >= mk& (2.19)
Portanto,
<U,P¢nh> (220)

- <u,Popp, >+ <u,S >’

onde u é a funcao importancia de néutrons para uma dada resposta de interesse.
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2.2.2 Teoria das perturbacoes

Quando se utiliza a teoria das perturbacoes, as conseqiiéncias de pequenas al-
teracoes nas variaveis do projeto podem ser obtidas sem recalcular o fluxo. A grande
atracao desta teoria de primeira ordem, é que um grande niimero de diferentes mudancas
nas variaveis de projeto podem ser obtidas com duas simples solugoes, mesmo com ordem
de quadratura pequena, do fluxo e de seu adjunto.

Na busca da composicao ou geometria ideais, parte-se da idéia que alteracoes,
incertezas, ou mesmo o desconhecimento, tanto da geometria como da composicao dos

materiais, podem ser vistos como alteracoes nos operadores de transporte L e P:

L —L+AL,
P — P+ AP. (2.21)

Ao perturbar o operador transporte, tanto o fluxo como os seus autovalores serao

perturbados:

¢ — ¢+ Ag,
A= A+ AN (2.22)

A equacao de transporte perturbada, pode ser escrita de forma simbdlica como:
[(L+ AL) — (A + AN (P + AP)](¢ + Ag) = 0. (2.23)
Na expansao desta equacao, considerando sé os termos de primeira ordem
Lo+ LA¢ + AL — AP — NAP¢ — A\PA¢ — ANP¢ = 0, (2.24)

e utilizando a condicao para o estado estacionario, Eq. 2.5, pode-se simplificar a expansao

de primeira ordem,
(AL — AAP)¢p — ANP¢ + (L — AP)A¢ = 0. (2.25)

A equagao adjunta para o mesmo problema de autovalor (os auto-valores sdo os

mesmos) pode ser escrita como:
(LT = APM)gt = 0. (2.26)

No caso da existéncia de fonte fixa, o problema de auto-valor adjunto, podera ser
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escrito como

(LT = APT)gpt = ST, (2.27)
O operador na Eq. 2.27 é singular e solugoes serao possiveis se a fonte adjunta for
perpendicular a uma fungao y que obedeca a relacao:

(L — AP)y = 0. (2.28)

Um sistema singular, ou nao possui solucao, ou possui um ndmero infinito de
solugoes. Dessa maneira escolhendo uma fonte adjunta perpendicular a fungao ¢, solucao

do problema direto, o problema de autovalor adjunto podera ter a seguinte solugao:
+ _pt +
=TI, +ay™, (2.29)

onde F; ¢ uma solucao particular, a é uma constante arbitrdria e )" é a solucao do
problema adjunto. Multiplicando a Eq. 2.25 por I'" e a Eq. 2.27 por A¢ e, apds isso,

subtraindo uma da outra, se obtém a seguinte relacao:

T*AL¢ — \TTAPG — ANTTPo + TTLAG —
ATTPAG — AGLTTT — MAGPTTH = —STA4. (2.30)

Apos integrar a Eq. 2.30 sobre o espaco, energia e angulo solido, alguns dos termos

se cancelam quando se leva em conta a definicao dos operadores adjuntos, chegando-se a:
<THAL - AP)¢p > —AA<TT Pp>= — < ST A¢p>. (2.31)

A diferenca em A\ devido as diferencas nas se¢oes de choque, s6 pode ser determi-
nada por calculo utilizando a equacgao de transporte direta. Ao se utilizar uma constante

arbitraria ”a”, na Eq. 2.29 tal que:
<T*" Py >=0, (2.32)
resulta na simplificacao da Eq. 2.31:
<TT(AL-MAP)p >= — < ST A ¢ >, (2.33)

assegurando-se dessa maneira um valor tinico para I'T.

Neste trabalho a teoria de perturbacoes sera utilizada para calcular o fluxo adjunto
para o problema de transporte de particulas em sistemas do tipo ADS através do cédigo
ANISN/PC, visando comparagao com a solucao direta e sua interpreta¢do como Fungao

Importancia.



CAPITULO 3

MODELOS PARA A FONTE EXTERNA DE NEUTRONS

Como o sistema ADS é inerentemente subcritico, faz-se necessario o uso de uma
fonte externa de néutrons que poderd ser baseada na reacao de espalacao ou na reagao
(D-T). Para solucionar a equagao de Boltzmann torna-se necessdria a caracterizagao da
fonte de néutrons em temos de r, Q e E. De acordo com o modelo proposto por Rubbia[30]
a reacao de espalacao ¢é considerada como a fonte externa para esse tipo de sistema, mas
reagoes de fusao (D-D) e (D-T) também se caracterizam como fonte externa de néutrons,
com a vantagem de ja estarem disponiveis. Entao, a proposta de simulacao da fonte
podera também ser realizada através da utilizagdo de uma fonte de néutrons (D-T), ou
seja, néutrons de 14 MeV .

Com o intuito de estudar e caracterizar teoricamente os modelos de fonte de
néutrons utilizados em sistemas ADS, neste capitulo revisamos o estudo do processo de

espalacao e a geracao de néutrons através da reacao (D-T).

3.1 Reacoes de espalacao

A espalacao é uma reacao nuclear em que particulas relativisticas leves com ener-
gias entre 200 MeV e 3 GeV, tais como prétons e néutrons, colidem com um nicleo
pesado, provocando a emissao instantanea de um nimero variavel de nucleons, tais como
prétons, néutrons, particulas alfa, niicleos de litio, etc[31].

A particula incidente interage, num primeiro estagio, com os nucleons individuais
ao invés de formar um ntcleo composto, como nas reacoes de baixa energia. A colisao
inicial leva a ejecao de nucleons e pions, os quais tém energia suficiente para desencadear
uma reagao de cascata. Depois dessa fase inicial, o nicleo é deixado num estado excitado
e val para um estado de menor energia pela evaporacao de nucleons, principalmente
néutrons. A fissdo do nucleo também pode ocorrer, bem como reagoes (n, xn) em estdgios
secundarios. Em resumo, a reagao de espalacao produz particulas secundarias de alta
energia que depositam uma grande quantidade de energia no alvo e geram produtos de

espalacao cujo nuclideo residual tem o nimero de massa e o nimero atomico inferior ao
23
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primitivo. Escapando do alvo, principalmente néutrons, sao usados como fonte externa
em um meio subcritico. Os elementos mais usados para alvo sao o chumbo e o bismuto.

A reacao de espalagao é produzida em aceleradores de particulas nos quais o pro-
cesso envolvido pode ser resumido da seguinte maneira: um campo eletromagnético, por
exemplo, produz ionizacao do gas hidrogénio. O gés hidrogénio ionizado produz prétons
que sao colimados e acelerados em um acelerador linear. Os protons sao concentrados em
um feixe da ordem de GeV e armazenados em um anel acumulador. Esse feixe é dire-
cionado a um alvo onde ocorre a reacao de espalagao, provocando a ejecao de particulas,
entre elas neutrons.

A espalagao nuclear também ocorre naturalmente na atmosfera terrestre devido
aos impactos de raios césmicos, e também nas superficies dos corpos no espago tal como
meteoritos e a lua. A composicao dos raios cosmicos indica que os mesmos sofreram
espalacao antes de alcancar a terra, pois a proporcao de elementos leves como litio, boro e
berilio excede as abundancias médias. Esses elementos nos raios césmicos evidentemente
foram formados da espalacao de oxigénio, nitrogénio, carbono e talvez silicio nas fontes
de raios césmicos ou mesmo durante o percurso até a Terra. Os isétopos cosmogénicos
do aluminio, berilio, cloro, iodo e nednio formados por espalacao de elementos terrestres

pelo bombardeamento de raios césmicos tém sido detectados na terra.

3.1.1 Modelos do processo de espalacao

A reacao de espalagao em que um nucleon de alta energia incide sobre um nicleo pe-
sado pode ser separada em trés processos, com escalas de tempo caracteristicas. Sao eles:
cascata intranuclear, evaporacao nuclear e desexcitagao. Esses processos estao ilustrados

na Figura 3.1.

Particulas que
racuam no nicleo

=

Nisteo Al Cascata emergente, com
particulas de alta enargia
com E<Ep. [n, p, pions,....)
(Estas perticulas colidem
COM Outros nicleos
produzindo efeitos
similaras ao proton onginal.

Nicko
excitado . Paticulas que -
evaporam, com baixa
~100 g8 ® energia, (1-10 MeV)
(n,p.d.t...agrande
maiorian gama e
alatrons
Nucleo
rasidual
radioativo Elétrons, usuaimente
pdsitrons e raios gama
devido go decaimento '
7 1s8c

radioatvo
e

Figura 3.1: Tlustracao dos processos envolvidos na reacao de espalagao.
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O modelo de gas de Fermi

Para estudar a espalagao aplicamos o modelo de gas de Fermi, por ser considerado
um modelo adequado para o estudo de niicleos pesados, onde predomina o comportamento
coletivo. As interagoes entre os nucleons (por serem férmions, tém spin semi-inteiro e
fungao de onda anti-simétrica) podem ser aproximadas por um potencial médio. Esse
modelo considera a temperatura com uma funcao distribui¢ao do tipo degrau, onde um
nucleon com temperatura acima da temperatura de Fermi tem energia suficiente para
romper a barreira de potencial e "evaporar”do nticleo, ou seja, a temperatura de Fermi é
a temperatura que seria necessaria para um nucleon ter energia maior que a energia de
Fermi, que corresponde a energia da tltima camada nuclear.

Consideremos um gas de néutrons e protons degenerado sob a agao de um potencial
esférico e coletivo de raio R = rgAY?, onde ry ~ 1,1x10"3¢m e A é o niimero de nucleons.

A distribuicao de momento para o estado fundamental é

%7 b g Pr
Wi(p) =1 *r (3.1)
Oa p > br

Para a distribuicao de energia, temos
3E1/2 _ PR
3/2 E S EF7 EF ~ om

W(E)={ 5
0, E > Ep

(3.2)

onde pr é 0 momento de Fermi e Er é a energia de Fermi. Somando sobre todo o espaco

25+ 1
2k / dx / p, (3.3)

onde v = 2s + 1 representa a soma sobre os estados de spin e dd o numero de estados de

de fases

spin, no caso, como s = 1/2, entao v = 2. O fator (27h)? deve-se & escolha de condigoes

periddicas de contorno, ja que a simetria do problema ¢ esférica. Entao:

Qp.
N = 2E (3.4)

Com N = Z para prétons e N = A — Z para néutrons.

Da Eq. 3.4 obtemos o momento e a energia de Fermi:

pr= (=g~ )3, (3.5)
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como ) = 47 R*(volume do niicleo), e R = rgA'/?, a Eq.3.5 fica:

OTN )5 I
EUIARTVERLY (3.6)

pF:(4A To

2
Como Ep = %, para a energia de Fermi temos:

)2/3 h2

5
2mr;

IrN

Er =24

(3.7)

Por exemplo, obtemos a energia de Fermi para o Bi2’, para prétons e néutrons:
EY = 24,4MeV
EL = 32,2MeV

A seguir serao melhor discutidas as etapas da reacao de espalacao.

Cascata intranuclear

As particulas mais comumente usadas para produzir reacoes de espalacao sao
protons de energia em torno de 1 GeV. A essa energia, o comprimento de onda de
de Broglie do préton é A = h/v/2mE e é da ordem de 107" cm, que é significativamente
menor do que o diametro de um nicleo pesado, assim essas particulas ”enxergam”os
nucleons individualmente. Esta é a justificativa para o tratamento da interacao com o
ntcleo pelo chamado modelo de cascata, isto €, uma série de colisoes com nucleons indi-
viduais dentro do ntcleo. As colisoes correspondentes transferem um momento da ordem
de Ap ~ h/R, onde R é o alcance da for¢a nuclear. A energia transferida é de aproximada-
mente 30 MeV gerando "pontos quentes”cuja energia serd gradativamente dissipada por
novas cadeias de colisoes intranucleares a todo o nicleo. Resta lembrar que os nucleons
sao férmions, portanto, muitas dessas colisoes internas embora energeticamente possiveis,
sao proibidas pelo principio de exclusao de Pauli.

Nesse processo, particulas energéticas que sofrem colisdes perto da superficie nu-
clear podem escapar do potencial coletivo médio e deixar o nicleo, induzindo outra reagao
de espalagao em ntcleos diferentes. Isso é conhecido como cascata internuclear, oposta
a cascata intranuclear, descrita anteriormente. A cascata intranuclear é freqiientemente
chamada de "cascata de hadrons”, ja que envolve pions carregados, néutrons e prétons.
A energia originalmente transferida para alguns néutrons se difunde mais ou menos igual-
mente através do nucleo via colisoes secundarias, e assim por diante. Esse processo a
cerca de 107%s ou menos, e é chamado estagio de transicao, durante o qual nucleons in-
dividuais podem ocasionalmente ser ejetados do nicleo. Aqueles niicleons que escaparem

do alvo devem ser absorvidos na blindagem. A dose de radiacao produzida pela reacao de
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espalacao é, primordialmente, determinada pela fuga dessas particulas cuja energia pode
alcancar 100 MeV .

No final dessa etapa, o nicleo estd em um estado excitado, com energia que deve
ser tao alta quanto 100 MeV, e uma temperatura pode ser atribuida para ele, que em
geral é maior do que dos fragmentos de fissao. O estagio seguinte é a evaporacao nuclear

que pode ser tratada com o modelo estatistico do gas de Fermi.

O estado excitado e a evaporagao nuclear

A descricao estatistica de um ntcleo altamente excitado como um sistema ter-
modinamico em equilibrio foi primeiramente feita por H.A. Bethe[3]. Um gas de Fermi
de particulas livres em um potencial coletivo pode ser descrito de forma conveniente pelo

ensemble gran-canonico usando o operador densidade

p= eaN_ﬁH, (3.8)

onde N é o operador nimero de particulas e H é a Hamiltoniana. Para um gas ideal
T + V — +
H = E gia; a;, N = E a; a;, (3.9)
i i

onde ¢; sao os autoestados de energia das particulas.

Para um gas de Fermi temos os nimeros de ocupagao

0
Tr(afa;) = { ) (3.10)
e obtemos a fungao de particao
Q="Trp= ][]+, (3.11)

i

«a e 3 sao dados pelo potencial quimico e pela temperatura

0 1
= 2 = 3.12
= P (3:12)
As equagoes de estado seguem da Eq.3.11:
N=0,nQ|g=> [ +1]7"; (3.13)
E=03nQ o =) el 417", (3.14)
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Convertendo a soma em integral e expandindo a integral assintoticamente na

variavel T
K
= —. 3.15
= (315)
Temos P 3 .
s
— = nEp[l + —a® - .. 1
2F N
p_gﬁa n—aa (3.17)
e
—E[l—ﬂ—2x2— ] (3.18)
Usando o potencial de Gibbs:
==—pQ=U—-TS5 — uN, (3.19)
obtemos a entropia S
1
S=—({p+U+uN). (3.20)

T

Agora, identificamos a energia interna U com a energia de desexcitacao do sistema

E*—U(T)—-U(0), (3.21)
e obtemos a relagao
72 KT\
EF"=—nEp | — 3.22
g (EF) ’ (322)
e para a densidade de entropia
S nkr? (KT
e - T2 2
s= 5 =" (5) +oa), (3.23)
e\ 12
= . 3.24
s=m (n EF) ( )
Usando a relagio termodinamica 0g+S = - = —(7%)"/%, nés temos para a entropia

S = 2VaE*, (3.25)

_n_
1Ex

da temperatura e da entropia para um nicleo excitado: para E* = 80 MeV obtemos
T=1,8 MeV ou 2 x 10"°K.

Portanto, vimos esse estado excitado como um centro quente cercado por um gas

com a = 7* >~ (,085A(MeV)~!. Essas expressoes nos permitem fazer uma estimativa

quente essencialmente composto por nucleons livres em equilibrio térmico. Sabe-se que a

taxa de absorcao no ntcleo é igual a taxa de emissao, entao podemos estimar a energia
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de emissao das particulas evaporadas[35]. Baseado neste principio é possivel fazer uma

estimativa da energia das particulas evaporadas. A energia de equilibrio é:
N(E,)dE, = \/Ene "/*TqE,. (3.26)
Portanto o nimero de néutrons da nuvem absorvidos com probabilidade &(E,,) sera:
N'(E,)dE, = ¢&(E,)E,e” 5/ 4E,, (3.27)

A probabilidade £(E,) depende dos detalhes da estrutura central do ntcleo, do
momento angular e do formato. Considerando uma aproximagao pode se considerar £ = 1.
Para a consideracao de equilibrio térmico a Eq. 23 e Eq. 24 também sao validas para os
néutrons que escapam. Portanto a sua energia média pode ser dada por:

[ E2e B A,

E= [ e P aE, 2kT. (3.28)

No caso dos protons, deve ser levada em conta a barreira Coulombiana, onde
os expoentes estatisticos devem ser multiplicados pelo fator de Gamov, expressando a
probabilidade de transmissao dos prétons através dessa barreira. Isso implica em que
o numero total de prétons evaporados é reduzido por aproximadamente uma ordem de
magnitude quando comparado com néutrons, além disso, enquanto que, de acordo com
a Eq. 3.28, a energia média dos néutrons emitidos estd na regiao de MeV', os protons

evaporados, para ntcleos pesados, tém energias > 8MeV .

Produtos da espalacao

Durante o processo de espalagao nao apenas os néutrons, mas também prétons,
H? H3 e He sao emitidos pelo ntcleo excitado. Os ntcleos residuais sao produzidos em
dois processos, o primeiro através do decaimento beta e/ou conversao interna, de nicleos
pobres em néutrons, o segundo através do proprio processo de espalacao. Além disso,
h& sempre uma probabilidade de um nicleo altamente excitado se fissionar, produzindo
fragmentos de fissao, néutrons, particulas beta e gama. Finalmente as reacoes de captura
podem levar a niicleos mais pesados que os niicleos-pai, em particular nos casos do chumbo
e bismuto levam a geracao de pequenas quantidades de polonio.

Pode ser observado que, embora em pequenas quantidades, a maioria dos elementos
da tabela periédica sdo gerados em um alvo de espalacao de elementos pesados. As
conseqliéncias que isso tem nas propriedades dos materiais e possiveis reagoes torna o

problema da geragao de produtos de espalagao um tema importante de investigagao.
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Desexcitagcao dos produtos da espalagao

Uma vez que a energia de excitacao pelo processo de evaporagao estiver abaixo
da energia média de ligacao de um nucleon, a emissao nao é mais possivel. O nuclideo
resultante é extremamente rico em prétons e pobre em néutrons. Portanto, esse isétopo
instavel transmuta por uma seqiiéncia de decaimentos 3 na dire¢ao do vale de estabilidade,

ultimamente chegando na posi¢ao do elemento estavel de menor massa.

Produgao de néutrons no processo de espalagao

Um dos objetivos deste trabalho é o de caracterizar a fonte de néutrons de espalacao
para um sistema ADS. Dessa caracterizagdo obtemos o termo de fonte independente,
tornando possivel a resolugao do problema de um sistema subcritico, relacionado com a
queima de combustivel. Este valor depende do material do alvo, da geometria da fonte
de espalacao e do espectro do acelerador utilizado.

Os resultados de medidas feitas para a fungao producao de néutrons Y (E) feitas
para alvos espessos de chumbo (10em de diametro e 60cm de comprimento) com prétons
de energias entre 200 MeV e 1,5 GeV, foram parametrizadas chegando-se a expressao

genérica[5]:

Y(E) = a(A + 20)(Egey — b), (3.29)

onde A é a massa atomica do nucleo e b =~ 0,12 GeV. A Eq. 3.29 pode ser considerada
como um valor minimo, abaixo do qual a espalacao é pouco provavel na competicao com as
perdas de energia por ionizagao. O valor de a é 0,1 para todos elementos pesados, exceto
para o U®8 que ¢ igual a 0,19. Entao a espalacao com U?*® produz aproximadamente
duas vezes mais néutrons por préton que com os outros metais pesados.

Para um intervalo maior de energias incidentes a correlacao linear acima nao é
mais indicada. Vassil’kov et al.[34] analisaram a produgao de néutrons para energias de
préotons de até 7 GeV em um alvo de chumbo com 20cm de diametro, derivando a seguinte

relagao

Y(E) = —8,2+29,3(Egey)™". (3.30)

Medidas integrais publicadas para energias até 3,6 GeV/, junto com dados recentes

de 2 GeV, sugeriram uma nova parametrizagao|27]:

Y(E) = —8,2+32,5(Egev)"" (3.31)

Utilizando os modelos de Carpenter e Vassil’kov, plotamos as funcoes no intervalo
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de energia de interesse, comparando com uma fonte de U-238. Medidas experimentais
recentes confirmaram os resultados plotados na Fig. 3.2, bem como experimentos integrais

anteriores[29)].

200 — T " T " T T — T T T T 1
r ——Eq. 3.30 1
180 - ——Eq. 3.31 n

I ——Eq. 3.29 U 1
160 |- Eq. 3.29 outros elementos

140 |- —
120 |- —
100 -

80 -

40 -

Producéo por proton do acelerador

20 |-

0 I L | L | L | L | ' | L | L | L
0 1 2 3 4 5 6 7 8

Energia dos prétons (GeV)

Figura 3.2: Resultados obtidos a partir das parametrizacoes de Carpenter e Vassil’kov

3.2 Reacao deutério-tritio

A reagao deutério-tritio se da da seguinte forma:

2H+3H —3 He 44, (3.32)

onde 2H é o deutério (projétil), $H é o tritio (alvo), e os produtos sdao um nicleo de hélio
(particula alfa) e um néutron.

Esse tipo de reacao ocorre em um acelerador em que um campo eletromagnético
oscilante (100 M Hz) produz ionizagao do gds deutério produzindo-se dessa maneira
deuterons. O feixe de ions é acelerado por uma diferenca de potencial da ordem de
100 keV a1 MV, ja que para que essa reagao ocorra a temperatura minima ¢ da ordem
de 100 keV, como pode-se observar o maximo da reatividade no grafico na Figura 3.3.

O balanco energético dessa reacao é calculado da seguinte forma:
Q = [(Mr + Mp) — (M,, + M,)]c* 217,571 MeV, (3.33)

onde: My = massa do Tritio; Mp = massa do Deutério; M, = massa do néutron; M, =

massa da particula alfa. O neéutron produzido nessa reacao carrega uma energia cinética
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média de 14,1 MeV e a particula alfa associada carrega 3,5 MeV. Ambas particulas
apresentam um espectro de energia alargado em funcao da energia cinética que o ion

deutério carrega, que ¢ da ordem do potencial acelerador.
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Figura 3.3: Reatividade em funcao da energia cinética para a reagao (D-T)[15].

A simula¢do numérica do termo de fonte de néutrons da reacao (D-T) é feita
através do cédigo FONTEN, implementado por Orengo[28]. Esse programa calcula a
probabilidade de um néutron emergir da reagao (D-T), em um certo angulo, em fungao
da energia de incidéncia do déuteron. Os passos realizados para a obtencao dos dados
utilizados no cédigo FONTEN estao descritos a seguir, seguindo o trabalho desenvolvido

na dissertacao de Orengo acima citada.

3.2.1 Distribuigao dos néutrons na reagao (D-T)

Na reagao (D-T) a energia do néutron emitido é fungao da energia do {on deutério
e do angulo de emissao do néutron, E,(Ep,¥). A distribui¢do angular e energética
dos néutrons também depende da cinematica da reagao e da secao de choque diferencial
angular.

Considera-se que um feixe de fons deutério incide sobre um alvo de tritio que
encontra-se em repouso, como na Figura 3.4, o que é uma aproximacao, ja que na verdade

os atomos estao em movimento com a energia cinética devido a temperatura do gas.
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Detetor
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incidentes nao interagem

AX
Figura 3.4: Espalhamento de um feixe de particulas em uma placa de espessura Ax[15].

Um feixe colimado de particulas incide em um alvo e interage com os ntcleos do
material alvo por processos de espalhamento, absor¢ao e/ou reagao, sofrendo atenuagao
(em intensidade ou energia, ou ambos) cuja quantidade pode ser determinada por medidas
do feixe incidente e emergente.

A probabilidade de uma particula incidente provocar uma reacao é:
pP=— (3.34)
em que A é a area, n é o nimero de atomos e o é a secao de choque. Multiplicando e

dividindo a Eq. 3.34 pela distancia x:

nox
p= 1ot .
Az’ (3:35)

na qual Ax é o volume do alvo que sofre interacao do feixe, portanto,

P = 7% (3.36)

Como n/V = N, onde N é a densidade de dtomos, temos:
P = Nou. (3.37)

No nosso caso, a probabilidade dP de um fon deutério com energia F provocar a

reacao ao atravessar uma distancia dz, num alvo com N, dtomos de tritio por em? é:

dP(E, V) = N,odzW, (3.38)

em que W ¢é a fungao peso que engloba a contribuicao dos miultiplos espalhamentos do
déuteron do alvo, o ¢é a se¢cao de choque que depende da energia incidente e do angulo de

emissao, 0 = o(F, V), dr é a unidade infinitesimal de percurso do déuteron no alvo.
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Multiplicando e dividindo a Eq. 3.38 por dFE, temos:

dE
dP(E,¥) = N,o(E, V) —W, (3.39)

(%)
onde dF /dx é chamado de poder de frenagem, ou stopping power, dos déuterons no alvo,
ou seja, a perda de energia dos déuterons por unidade de percurso. O valor de dP(FE,¥)
¢ a probabilidade de emissdo de um néutron num angulo sélido dQ2(¥) em torno de ¥,
devido a reagao no alvo. A partir da Eq. 3.39 pode-se obter uma distribuicao energética
de néutrons para um determinado angulo W. Para isso precisamos estudar a secao de

choque e a fungao peso, além do poder de frenagem.

Secao de choque

Para o calculo da distribuicao angular se faz necessario o uso da segao de choque
diferencial e o conhecimento dos valores das probabilidades de emissao utilizando o sistema
de coordenadas do laboratorio, ja que é neste sistema que as particulas sao detectadas.
Esses valores nao sao conhecidos, mas podem ser calculados a partir de valores publicados
para o sistema de coordenadas do centro de massa[7|. Para isso é necessario encontrar
uma relagao entre os angulos de espalhamento do sistema do laboratério (V) e do centro
de massa (). Essa relacao pode ser encontrada analisando a reagao (D-T) em ambos os
sistemas de referéncia, que estao representados na Figura 3.5, utilizando os procedimentos
descritos a seguir.

Da conservacao do momento linear temos:
(mp +mp)V = (my, + ma)vo, (3.40)

logo:
(M + ma)

V= Ty, (3.41)

(mp + mr)
onde V' é a velocidade do centro de massa (CM) no sistema do laboratério (SL) e vy é a

velocidade do déuteron incidente no SL.
Da Figura 3.6:

v, sin(¥) = o sin(6), (3.42)

vpcos(V) = w

onde v, é a velocidade do néutron no SL e v], é a velocidade de néutron no SCM.
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Sistema de Laboratério Vn./

neutron
A{2Eh

Figura 3.5: Esquema de representacao da reacao (D-T) no sistema de referéncia do labo-
ratério e do centro de massa.

Figura 3.6: Relacao entre as velocidades do sistema de referéncia do centro de massa e
do laboratério[14].

Dividindo a Eq. 3.42 pela Eq. 3.43 obtemos:

tg(¥) = %, (3.44)
tg(W) = % (3.45)

onde
Y= UK (3.46)
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Substituindo a Eq. 3.41 na Eq. 3.46:

5 = —((m" T Ma) (3.47)

mp + mr) v,

Uma alternativa pode ser expressar v,, em termos das outras velocidades aplicando

as relacoes trigonométricas conhecidas a Figura 3.6:

v2 = v+ V420,V cos(6), (3.48)

1+ (%)2 +2 (%) cos(e)] . (3.49)

Substituindo v = V/v],(Eq. 3.46) na Eq. 3.49, temos:

o 12
(% = v,

v2 = v2(1 + 7%+ 2ycos(h)). (3.50)

Substituindo a Eq. 3.50 em 3.43 obtemos a relagao entre os angulos do SL e do

SCM:
/
cos(T) = vy, cos(f) +V |
VR 22 2 conl0)
cos(W) cos6) +7 (3.51)

N V1472 + 2ycos(d)

Da defini¢ao de centro de massa, a velocidade do néutron no SCM, v/, é relacionada

? Un?

com a velocidade relativa v pela relacao:

o= D (3.52)
mp + mr

Substituindo a Eq. 3.52 na Eq. 3.47:

My + Me Vo
= (3.53)
mp v

Utilizando a conservacao da energia cinética da reacao chega-se a uma relagao entre

vo/v, entdo substituindo na Eq. 3.53, chegamos a uma equagao para :

mpmp (mn—l—ma E

mD—i—mT) 10 <1+:i—§f>‘ (3.54)

")/ =
mamr

Nao somente os angulos de espalhamento (¥ e ) sdo, em geral, diferentes, mas
também os valores da secao de choque diferencial de espalhamento dependem de qual

angulo é usado como argumento de o. A conexao entre as duas formas funcionais é
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obtida da observacao de que em um experimento, o nimero de particulas espalhadas num
dado elemento de um angulo sélido deve ser o mesmo se medirmos em termos de ¥ ou 6.

Entao escrevemos:

o(E,0)dQ(V) = o(E,0)dQ(0), (3.55)
dQ(¥) = 2msin(V)dVU, (3.56)
dQ(0) = 2mwsin(6)do. (3.57)

d(cos(9))
v) = .
o(V) =o0(0) ‘d(cos(‘ll)) (3.58)
Diferenciando a Eq. 3.51:
d(cos(6)) (1472 + 2ycos(6))3/?
- (3.59)
d(cos(¥)) (1 + ~ycos(9))
Substituindo a Eq. 3.59 na Eq. 3.58, temos:
(7% 4+ 2y cos(f) + 1)3/2
U) =o(0 : :
) =) T con(d)) (3.60)
Como a emissao de néutrons no SCM é isotrépica, o(F) = 4no(E, 0):
E 219 1 3/2

47 (14 ~ycos(6))

Utilizando os dados de Conner et al.[7] para o(FE), graficamos com um ajuste dos

dados por um polinémio de grau 9, o que pode ser observado no grafico na Figura 3.7.

A funcao peso W

O fon deutério ao atingir o alvo pode reagir sem sofrer espalhamento ou sofrer
multiplos espalhamentos no interior do alvo até reagir.

A funcao peso W engloba esses multiplos espalhamentos angulares:
W(n|z) = b2 — bn(E), (3.62)

onde n(F) é o angulo projetado entre a diregao inicial da particula e a diregao final, z é a
distancia, em unidades de livre caminho médio, percorrida pela particula para um tnico

espalhamento, e b é um parametro experimental. Através de uma aproximacao linear dos
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Figura 3.7: Grafico da energia versus a secao de choque com dados obtidos de Conner et
al.[7].

dados disponiveis na literatura, Orengo[28] obteve os seguintes valores:

b = 9,33,
n(E) = 0,002790909F — 0,01020522.

O poder de frenagem

O alvo considerado nesse trabalho, é composto de uma camada esponjosa de titanio,
onde o tritio encontra-se adsorvido. A perda de energia cinética pelos ions deutério é um
processo continuo que ocorre no alvo pelos sucessivos choques com os ntcleos de titanio e
tritio. A melhor aproximacao para os valores do poder de frenagem do deutério em 1Ty
¢ assumir a Lei de Bragg. Essa lei diz que a perda de energia em um composto é a soma

das perdas dos constituintes separados|[11]:

dFE 48 dE 3N dE
— =— | — +— , (3.63)
dv ) iy A8+ 3N \dx Jp; 48+ 3N \dz /),
onde N ¢ o nimero médio de atomos de tritio por a&tomos de titanio. Para N = 1, 75:
dE dE dE
<—) =0,9014 (—) -+ 0,09859 (—) ) (3.64)
dx TiTy 5 dz ) dx ) .

Os valores do poder de frenagem obtidos da literatura[11] para energias de 10 Kel/

a 200 KeV foram representados de forma grafica na Figura 3.8.
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Figura 3.8: Grafico do poder de frenagem versus a energia do fon deutério com dados
obtidos de Fewell[11].

Expressao geral para o calculo da distribuicao de néutrons

Os modelos para a secao de choque, funcao peso e poder de frenagem foram in-

cluidos na Equacao 3.39, resultando em:

dE o(E) (v 4 2y cos(0) + 1)3/2
dE/dzx)riry, 4Am 1 + ycos(f)

APl = Nig W l2), (3.65)
que fornece a probabilidade de um {on deutério de energia Ep produzir uma reagao (D-T)
com um néutron emergindo no angulo V. Variando-se a energia dos fons de 0 até Ep
obtém-se a distribuicao energética dos néutrons para o angulo W.

Utilizando o cédigo FONTEN plotamos o grafico da energia do néutron versus o
angulo no SL, observe esse gréafico na Figura 3.9.

A descricao do termo de fonte de néutrons pode ser obtida inicialmente escolhen-
do-se uma quadratura para calcular o termo integral da equacao de transporte, entao para
cada angulo plota-se uma curva da distribuicao energética versus a energia do néutron.
A seguir, segmenta-se essa curva segundo a estrutura de grupos da biblioteca de secoes
de choque UKCTR. Como exemplo, na Figura 3.10, temos a descricao do termo de fonte
para valores de energia entre 10 e 120 keV no angulo 159,5°. A eficiéncia deste método

foi comprovada na dissertagao de mestrado de Orengo[28].



40

14,8 —————F——F——F——1——7——T———

B Pontos obtidos utilizando o cédigo FONTEN
14,6 4 -

14,4 - " -
14,2 4 . -
14,0 -

13,8 . -

Energia do néutron [MeV]

136 .

344+ 7+—7—
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180

Angulo [graus]

Figura 3.9: Grafico da energia do néutron versus o angulo no SL.

Figura 3.10:
159, 5°[28].
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CAPITULO 4

SOLUCAO NUMERICA DA EQUACAO DE TRANSPORTE

Os célculos a serem realizados neste trabalho serao feitos utilizando o c6digo com-
putacional ANISN/PCJ[10]. Este cddigo resolve a equagao de transporte de particulas
neutras através do método das ordenadas discretas com multigrupos de energia para uma
dimensao espacial. Neste capitulo encontra-se uma revisao dos métodos de discretizacao
utilizados para resolver a equagao de transporte.

Inicialmente, vamos considerar de que forma poderiamos utilizar a ajuda de com-
putadores para resolver a equacao de transporte de néutrons numericamente. Devemos
reconhecer que computadores sao péssimos em calculos como derivadas e integrais. Seu
verdadeiro talento esta em resolver um grande nimero de equacoes algébricas. Entao,
nossa primeira tarefa é converter a equacao de transporte em um sistema de equagoes
algébricas mais adequadas para computadores. Isto pode ser feito discretizando cada
uma das variaveis na equacao de transporte trocando fungoes de varidveis continuas por
um conjunto discreto de valores em um conjunto discreto de pontos. As derivadas e
integrais que aparecem na equacao de transporte devem também trocadas por uma rep-
resentacao discreta correspondente. Dessa forma chega-se em um conjunto de equagoes
algébricas para a representacao discreta da varidavel dependente, que no nosso caso é o
fluxo de néutrons.

A discretizagao da equacgao de transporte pode ser feita usando o método das
ordenadas discretas ou o método da expansao de fungoes. Para ilustrar essas aproximacoes

supoOe-se uma equagao para uma fungao f(z) que contém derivadas e integrais:

i &
F (f(x),é,d—é,...,/dx’f(x’),...) —0. (A1)

Na aproximacao das ordenadas discretas, comega-se representando a funcao des-
conhecida f(z) somente por valores de um conjunto discreto de pontos z; da varidvel
independente z. Uma vez discretizado o dominio da variacao de x em uma malha de

pontos discretos, cada um dos pontos é indexado com o subscrito i. Entao, troca-se a

41



42

fungao f(x) por seu valor em cada um dos pontos da malha

f(x) = f(z) = fi,i=1,...,N. (4.2)

Note que o que fizemos foi trocar a fun¢ao f(z) por um vetor coluna S

f(x) = f=col(fi, f2, .., [)- (4.3)

O sistema de equacgoes algébricas geradas para as componentes desconhecidas de
f pode ser escrito como uma equagao matricial.

Depois disso, devemos trocar as varias operagoes na equacao original por sua versao
discretizada. Por exemplo, devemos representar as derivadas por féormulas de diferencas
finitas:
fxi) = f(zi1) Ji—ficr _ Af;

= = (4.4)

Ti— Ti-1 Ti— Ti—1 A

df
dx

I

T=

Integrais podem ser representadas por somas ou férmulas de quadraturas numéricas

como
b N N

/ dof(x) = sz‘f(%) = szfz‘, (4.5)
a i=1 i=1

onde w; sao conhecidos como pesos da quadratura.

Esses procedimentos lidam eventualmente com um conjunto de equacoes algébricas
acopladas pelas componentes f; que podem ser resolvidas computacionalmente. Freqiien-
temente esses valores discretos da fungao desconhecida f(x) fornecem uma representagao
adequada. Contudo, ocasionalmente desejamos reconstruir a fungao f(z) original para
todos valores de x através dos valores discretos de f. Entao devemos interpolar os pontos
usando, por exemplo, polindmios.

Uma alternativa para chegar a representagao de ordenadas discretas de uma equa-
¢ao é escrever a funcao desconhecida como uma expansao em um nimero finito de fungoes
conhecidas, freqlientemente polinomiais. Se chamarmos essas fungoes da expansao de

p1(z), entdo podemos escrever:

fla) = Z fini(). (4.6)

Entao, novamente notamos que a fungao f(x) pode ser representada por um vetor

coluna

fx) — col(fr, fo, fa, o fN) = [ (4.7)

Nesse caso os coeficientes do vetor sao justamente os coeficientes da expansao
fi- Note que se queremos determinar os coeficientes dessa expansao, poderemos recons-

truir facilmente a fungdo nao conhecida f(z) usando a Eq. 4.6. A interpolacdo torna-se
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desnecessaria nesse caso.

H&4 uma variedade de técnicas que podem ser usadas para obter um conjunto de
equagoes algébricas para os coeficientes de expansao da equacao original para f(z). Por
exemplo, é freqlientemente possivel substituir a expansao da Eq. 4.6 na equacao original,
multiplicar por cada uma das fungoes p;(x), integrar na variavel independente x e usar as
vérias propriedades das fungoes p;(z) (como a ortogonalidade) para chegar a um conjunto

de equagoes algébricas para fj.

Discretizagcao da dependéncia angular

Vamos considerar inicialmente como essas técnicas podem ser usadas para dis-
cretizar a variavel () na equacao de transporte de néutrons. Na aproximacao de ordenadas
discretas, representa-se a variavel independente por um conjunto discreto de direcoes ou
raios Qn, n=1,..N.

Entao, representam-se as funcoes de €2,, por seus valores em cada uma das direcdes

da malha:
F(€) = f(2) = fa, n=1,..N. (4.8)

No tratamento de ordenadas discretas da variavel angular a integracao sobre Q se

torna uma soma:
dﬂf ) = E W, [, 4.9
/4 (49)

onde os w, sao os pesos da quadratura apropriadamente escolhidos para um particular
esquema de integracao usado para lidar com as integrais angulares. Nesse esquema, a

equacao de transporte se reduz a um conjunto de N equacgoes da forma:

19¢,
v Ot

N
Z / dE'S(E — E,Qp — Q)b (v, E' 1) + s,(x, B, 1)

+ Q- Vo + Sion(r, B, 1) (4.10)

onden=1,...N, e
¢n(r7 E7 t) = ¢(r7 E? Qn7t)' (4'11)

Esse conjunto de equacgoes é conhecido como equacoes Sy .
Pode-se usar também expansoes de funcoes como alternativa de método para a
discretizacao da variavel angular. Em um caso geral, isso corresponde a expandir a de-

pendéncia angular do fluxo de néutrons em uma série finita dos harmonicos esféricos



44

Yim () = Y (6, @), que sdo familiares em mecanica quantica:

N +1

S, B0 t) =D funl(r, B )Y (€2). (4.12)

=0 m=-I

Substituindo essa expansao na equacao de transporte original, multiplicando por
harmonicos esféricos de diferentes ordens, Y/m/(Q), e integrando sobre a variavel angu-
lar, podemos usar a ortogonalidade dessas fungoes para obter um conjunto de equagoes
acopladas para os coeficientes da expansao ¢, (r, F, t). Vale ressaltar que esse conjunto de
equagoes € particularmente complicado mesmo quando escrito para geometrias usuais. Em
uma dimensao a expansao em harmonicos esféricos corresponde a expansao em polinomios

de Legendre, P,(u), onde p = cos6:

qb(vanuvt) = Z (M> Cbl(va» t)Pl(:u) (413)

47
1=0

Nesse caso, a forma geral das equagoes na expansao dos coeficientes é relativamente

simples e pode ser escrita como

1%+ ((+1) 04 n I Od1a
vot  (2l+1) Ox (2l+1) Ox

= / dE'Sg(E" — E)y(z, E' t) + si(z, u, E),
0

+ Xz, E, 1) (4.14)

onde se define os componentes angulares da secao se choque diferencial de espalhamento
como:
+1 R R
Y, (E'— E) = 27r/ duoXs(E' — E, o) Pi(po), o = Q- Q. (4.15)

~1
Este conjunto de equagoes ¢ conhecido como equagoes Py.
No caso particular em que a expansao em harmonicos esféricos é truncada no

segundo termo, isto é, N = 1, a expansao para o fluxo angular toma a forma:
~ 1 3 A . A
(b(ra E? Qv t) = E(ﬁOO(ra E7 t) + E[lez(ra E7 t)Qx + (bly(ra Ea t>Qy + ¢1z<r7 E7 t)Qz] (416)

Essa aproximacao P; para o fluxo angular é muito parecida com a solugao da teoria

da difusao de néutrons.

Tratamento da variavel energia

Técnicas muito similares podem ser usadas para discretizar a variavel energia FE.

Aqui, porém, a aproximacao é mais simples que as expansoes de funcoes, ja que a de-
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pendéncia do fluxo angular com a direcao € é geralmente fraca, portanto, um conjunto
de fungoes como os harmonicos esféricos promovem uma descricao adequada.

Por outro lado, a energia dos néutrons abrange uma enorme faixa que vai desde
1073 eV até 107 eV. A dependéncia da distribuicio de néutrons nas energias é deter-
minada por processos completamente diferentes em diferentes regioes de energia. Por
exemplo, para altas energias a dependéncia é dominada pelo espectro de fissao. Para
energias intermedidrias, a diminuicao da velocidade dos néutrons e a absorcao ressonante
sao os processos dominantes, enquanto que para baixas energias, a termalizacao é mais
importante. Expandir o fluxo de néutrons em um conjunto de fungoes que adequadamente
descreva todos esses processos nao é uma tarefa facil. De fato, essas expansoes sao capazes
de descrever o comportamento da energia dos néutrons somente para uma faixa restrita
de energias ou para tipos especificos de reatores.

Devemos ser cuidadosos no uso do método das ordenadas discretas para a variavel
energia. As dificuldades envolvidas se tornam bastante evidentes quando existe uma
dependéncia muito detalhada da se¢ao de choque dos néutrons com a energia.

O dominio de interesse da energia é repartido em intervalos discretos (grupos de
energia) nos quais a dependéncia da energia de quantidades nucleares é aproximada. Os
grupos de energia sao numerados seqiiencialmente daqueles que tém energia mais alta
(1,2,...) para aqueles que tém energia mais baixa (..., G — 1, (), essa classificagao é mais
conveniente ja que os néutrons tendem a diminuir sua energia.

A equacgdo de transporte de néutrons (ou equacao da difusdo) é entdo integrada
sobre cada grupo de energia para definir valores médios apropriados para as varias se¢oes
de choque que caracterizam cada grupo. Por exemplo, podemos definir a segao de choque

de absorcao que caracteriza o grupo g como

_ JE
© Jg T ABY(E)

Eq

ol armEm)

(4.17)
E claro que essa é uma definicao formal, ja que o préprio fluxo aparece na equagao.
Contudo, inserindo um valor aproximado para o fluxo, essa definicao constitui uma forma
para calculos praticos dessa quantidade, permitindo assim o calculo da secao de choque
do grupo.
Se aplicarmos esse método nas equagoes Sy encontraremos um conjunto de equa-

¢oes acopladas para o fluxo nos grupos ¢7:

1003
v, Ot

+ VoL D08 =Y we Y BT Y 4 s, (4.18)

n g

onden=1,...Neg=1,...,G.

Esse conjunto de equacoes é conhecido como equacgoes de multigrupo, nesse caso
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sao equacoes Sy de multigrupo, que tém um importante papel na andlise de reatores

nucleares.

Tratamento do espaco e do tempo

O 1ltimo passo ¢ discretizar as variaveis espaco e tempo. Embora essa discretizagao
também possa ser feita utilizando expansao de fungoes, isso raramente é usado em estudos
gerais. Em vez disso utiliza-se um tratamento de ordenadas discretas na maioria dos casos.

Primeiramente as varidveis espaciais r = (z,y, z) sdo decompostas em uma malha
espacial apropriada. Entao, os varios termos que contém derivada sao trocados por
equacoes de diferencas finitas definidas na malha.

A variavel temporal é dividida em intervalos discretos de tempo, chamados de
to, t1,ts, ... € 0S termos que contém derivada sao trocados por férmulas adequadas.

Os detalhes da estrutura das malhas dependem do tipo do problema a ser analisado

e serao discutidos a seguir.

Solucao das equacgoes discretizadas

Depois de aplicarmos os métodos de discretizagao temos em maos um grande sis-
tema de equacgoes algébricas para os componentes da representacao discreta do fluxo.
Essas equagoes algébricas podem ser resolvidas usando uma rotina de calculo numérico
em um computador.

Considerando um problema tipico de malha 100 x 100 x 100 pontos espaciais, 10
grupos de energia e 10 pontos angulares, para cada intervalo de tempo deve-se resolver
10® equacoes algébricas simultaneas. Uma formidével tarefa mesmo para um computador.

Como nao podemos depender cegamente de computagao para resolver problemas,
devemos contar também com o conhecimento da fisica que envolve o problema para reduzir
a equagao de transporte em uma forma mais manejavel. Devemos ser capazes de eliminar
uma ou mais variaveis independentes na equacao de transporte. Por exemplo, geralmente
se esta interessado em problemas independentes do tempo, entao a variavel temporal pode
ser ignorada. Freqiientemente a geometria do reator pode ser modelada para calculos uni
ou bi dimensionais. A classe mais util de aproximagoes elimina a variavel angular. O

método mais popular e util para fazer isso é a aproximacao da difusao de néutrons.
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4.1 Esquemas de aproximacao da derivada espacial

Ao utilizar o método das diferencas finitas nos cédigos de ordenadas discretas é
possivel aplicar os varios tipos de aproximacgoes para extrapolar ou interpolar o fluxo
dentro de uma malha espacial. Do ponto de vista matematico trés geometrias geralmente
sao tratadas nestes tipos de aproximacao: geometria plana, cilindrica e esférica.

Na solugao numérica pelo método das ordenadas discretas, o modelo para calcular

o fluxo de néutrons em cada célula da malha de modo geral pode ser aproximada por:
Nz = (INI+1/2 + (]_ - a)Nx—l/Qa (419)

onde x = i,j,k e m representam o centro da referida célula e a é um fator de peso tal
que 0 < a < 1. Todas as direcoes com p < 0 devem ser calculadas de valores maiores de
1 para valores menores. Similarmente, direcoes com p > 0 requerem calculos de valores

pequenos de ¢ para valores maiores de 1.

Modelo da diferenca linear ou ”diamond”

Neste modelo a = 1/2 e o fluxo de néutrons é aproximado por segmentos em
linha reta entre as fronteiras adjacentes na malha e o valor médio de N é simplesmente a
média linear dos valores nas fronteiras da malha. Este esquema fornece numericamente a

seguinte forma para cada variavel espacial e angular:

1
No = 5[Nove + No—o), (4.20)

1
Nm - §[Nm+1/2 + Nm_l/g], (421)

onde x indica a varidvel espacial (por exemplo, x = i, j, k), e m indica a varidvel angular.

Nao é possivel obter diretamente o valor de Nj/; e outros resultados sao inde-
pendentes deste valor. O fluxo no meio da malha (Ny/,) é arbitrario devido ao fato do
nimero de incégnitas ser maior do que o numero de equacoes. Entao, para iniciar o
calculo ¢ atribuido um valor inicial para Nj/, de acordo com as condigoes de contorno,
e apds sao realizadas iteracoes até que o resultado converja. A interpolacao linear é a
mais precisa, mas existe a possibilidade de que sejam fornecidos fluxos negativos, ja que
quando a malha nao é bem calculada o fluxo decresce por um fator maior do que dois do

centro da malha para a fronteira.
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Modelo degrau (”step”)

Neste modelo @ = 0 ou a = 1. E muito mais simples e apresenta a vantagem de

jamais fornecer fluxos negativos. A aproximacao fornece:

N:B+C = ny (422)
Nptijz = N (4.23)

A partir das Eqgs. (4.22) e (4.23) a equagao de transporte com as aproximagoes

pode ser resolvida para N diretamente.

Modelo ponderado (”weighted”)

Neste esquema os erros introduzidos pelos fluxos negativos sao eliminados ajus-
tando-se o fator peso ”a”para obter fluxos positivos.

O cédigo ANISN oferece mais duas opgoes: o Linear-”Step” que combina os dois
modelos iniciais e o Linear-Ponderado que combina o primeiro e o ultimo modelo. Estas
combinagoes sao opgoes para prevenir o fluxo negativo, isto é, cada vez que o esquema
linear resultar em um fluxo negativo, o esquema ”Step”ou Ponderado é acionado e refaz

o calculo para que o fluxo obtido seja positivo.

4.2 Consideracoes sobre a escolha da malha espacial

Como regra geral, codigos computacionais que utilizam diferencas finitas e o mé-
todo das ordenadas discretas, como o ANISN/PC, utilizado neste trabalho, requerem
malhas espaciais mais finas do que codigos que utilizam somente diferencas finitas para
célculos de difusdo. No ANISN/PC, os pontos espaciais geralmente devem ser maiores do
que um meio do livre caminho médio das particulas em cada uma das regioes materiais.

Além disso, conforme a ordem de quadratura cresce, o tamanho da malha espacial
deve diminuir.

O uso de uma opcao de aproximacao da derivada espacial que permita fluxos
negativos (/FLU= 0 ou 4) é recomendado para suprimir os efeitos deletérios de uma
malha espacial grossa. Contudo, o uso excessivo de fluxos negativos pode comprometer a
convergéncia e a solucao. Entao, uma malha espacial mais fina é geralmente preferivel.

A malha espacial geralmente deve ser mais fina perto das fronteiras e das regices
de interface do que nas regioes assintéticas. Transicoes relativamente suaves entre malhas

finas e grossas sao também recomendadas.
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4.3 As condicoes de contorno

As condicoes de contorno para calculos de transporte de néutrons disponiveis no
codigo computacional utilizado neste trabalho estao resumidas abaixo.
Vacuo
Esta condigao implica que:

A

or, U E)=0,1-Q<0,rel, (4.24)

onde N é o vetor unitario normal a superficie I'. Isto significa que é permitido que as

particulas escapem do sistema e nao voltem mais.

Reflexiva

O fluxo de néutrons chegando na fronteira é um conjunto igual ao produto do ”albedo”iso-
trépico, a(F), pelo fluxo que sai pela mesma fronteira na dire¢ao correspondente a reflexao
especular, isto é,

o(r,Q, E) = a(E)p(r, Y, E), (4.25)

onde Q é a direcao de reflexao correspondendo a direcao incidente o , tal que:

. Q’7
= 0. (4.26)

a0 =—
(2% ) -

=

o}

=

No caso especial em que a(FE) = 1 a condigao de contorno ¢ dita reflexiva perfeita,
pois o fluxo que sai retorna na exata diregao oposta na qual ele entra no lado esquerdo
do sistema.

Periddica

O fluxo angular que sai da fronteira retorna na outra fronteira como uma fungao periédica
da energia e do angulo.

Branca (white)

O fluxo angular que sai da fronteira ¢é integrado na varidvel angular e entao retorna

isotropicamente na mesma fronteira como fun¢ao da energia e do angulo.



20

4.4 Critérios de convergéncia

Varios processos de aceleracao podem ser utilizados para aumentar a convergéncia do

processo de calculo do fluxo. H4 dois critérios de convergéncia[10]:

e critério do teste integral:

1 (6@ -l
V/ (T av' <e, (4.27)

e critério do erro pontual:

o"(z) - ¢n1(x)] <e. (4.28)

¢"(7)

max |:

onde £ é um critério de precisao desejado e T é o valor médio de x no intervalo espacial.

O processo iterativo de solucao da equagao de transporte repete-se até que os
critérios acima sejam satisfeitos para cada grupo de energia. Uma vez que o célculo
convija para o grupo 1 de energia o calculo prossegue para o segundo grupo e assim
sucessivamente para todos os grupos. Estas iteragoes ocorrem do grupo de maior energia

para o grupo de menor energia.



CAPITULO 5

SOLUCOES PARA O MODELO ADS

Um dos objetivos principais deste trabalho é o de realizar calculos de transporte de
néutrons utilizando o método das ordenadas discretas com multigrupos de energia para o
estudo de sistemas do tipo ADS. Esses cédlculos foram realizados utilizando o cédigo com-
putacional ANISN/PC[10] utilizando 3 grupos de energia (um grupo rapido, um grupo
epitérmico e um grupo térmico), primeiramente para 1 regiao espacial e depois para 3
regides espaciais. As se¢oes de choque foram obtidas de Dulla et al.[9] e os materiais uti-
lizados bem como a configuracao foram baseados no Yalina-Booster benchmark[18], cujo
modelo estd representado na Figura 5.1. Nestas simulagoes numéricas foram considerados
apenas os problemas estaticos, nao levando em consideracao a parte temporal.

O Yalina-Booster deve permanecer subcritico com k. < 0,975 sob qualquer condi-
¢ao, do ponto de vista da seguranga nuclear. O nicleo subcritico é acionado por uma fonte
externa de néutrons que consiste principalmente de um acelerador de deuterons e um alvo
produtor de néutrons através de reagoes D-D ou (D-T'). O nicleo é caracterizado por uma
zona central de néutrons rapidos cercada por uma zona térmica. A zona rapida tem o
objetivo de multiplicar com eficiéncia a fonte externa de néutrons devido a fissao, com
subseqiiente perda de néutrons de fissdo (térmicos) para a zona térmica ao redor. Entre as
zonas, ha uma interface constituida de uma camada de varetas de uranio metalico natural
e uma camada de carboneto de boro, que absorve néutrons térmicos. Essa interface
permite que néutrons rapidos penetrem na zona térmica e previne que néutrons térmicos
provenientes da zona térmica entrem na zona rapida.

A parte rapida do sistema, que é de interesse desse trabalho, consiste de um alvo de
chumbo no centro da geometria, rodeado de uma regiao que contém uranio metdalico 90%
enriquecido seguido de uma regiao contendo 6xido de uranio 36% enriquecido, o modelo
de uma regiao pode ser observado na Figura 5.2 e o modelo para trés regides estd na
Figura 5.19.
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Figura 5.1: Esquema experimental do Yalina-Booster[18].

5.1 Problema 1: 1 regiao e 3 grupos de energia

Realizamos céalculos uni-dimensionais utilizando o método das ordenadas discretas
através do cddigo computacional ANISN, com a aproximacao S, P, para a parte rapida
do sistema Yalina[18].

Neste caso, consideramos que os 3 materiais (chumbo, urdnio metélico 90% en-
riquecido e éxido de uranio 36% enriquecido) estao homogeneizados em 1 regido espacial,
como no esquema representado na Figura 5.2. As secoes de choque utilizadas foram obti-
das de Dulla et al.[9] e estao na Tabela 5.2. O problema foi calculado utilizando 3 grupos
de energia, sendo um grupo rapido, um epitérmico e outro térmico, cujas respectivas

energias estao na Tabela 5.1.
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Figura 5.2: Geometria tipo placa plana para 1 regiao, com as condigoes de contorno.

Tabela 5.1: Energias dos grupos

Grupo Faixa de Energia
1 18 MeV até 0,8 MeV
2 0,8 MeV até 1 eV
3 1 eV até zero

Tabela 5.2: Dados nucleares obtidos de Dulla et al.[9]).

grupo 1 grupo 2 grupo 3
PN [em™] | 2,83110e — 1 | 3,65360e — 1 | 6,65500e — 1
Y l[em™] | 1,40280e — 2 | 1,63760e — 2 | 6,98540e — 2
v [em™] | 3,45310e — 2 | 3,28690e — 2 | 1,20020e — 1
Yoy | lem™Y | 2,36040e — 1 | 3,48954e — 1 | 5,95640e — 1
Ygogt1 | lem™t] | 3,31803e — 2 | 3,45000e — 5 -
Yygra | [em™1] | 1,16620e — 5 - -
X 0,7112 0,2886 0,0002

5.1.1 Calculo analitico do k., para trés grupos de energia e meio

infinito

Primeiramente, antes de realizar os calculos numéricos utilizando o cédigo ANISN,

calculamos o valor de k., analiticamente a fim de comparar os resultados numéricos com

o resultado analitico.

Em vista de tornar o problema de trés grupos de energia mais simples, foi assumido

que|[33]:

e nao hé espalhamento térmico do grupo j para o grupo i, sendo j < ¢, ou seja, X;;

e néutrons de fissao nao sao produzidos no grupo de energia mais baixa, isto é, y; = 0.



Entao, a equagao de transporte pode ser escrita como:

2303 = Yig3s03 + ;C—3[V3E3f¢3 + 1oXoppo + 1181 1]

Yoo = Yoos@Pa + XagsPs + 2(_2[V323f¢3 + Yo rpo + 1181 41

Y11 = Y1501 + Xi2sP2 + Li3sP2

Escrevendo as equagoes em termos de ¢1, ¢o € ¢3:

[23 — Y33s — ;(—37/323]0] ¢3 — |:li<_37/222f:| G2 — {?—3%214 ¢1 =10

— {2235 + ?—2%234 ¢z + [22 — Yogs — g—Qszzf} G2 — [;(—zmzu] ¢ =0

—Y135¢P3 — L12sPa + [X1 — X11s)p1 =0

o4

(5.4)

(5.5)
(5.6)

Estas equacoes formam um sistema de equacoes lineares que pode ser escrito na

forma matricial:

(33 — 35 — 72v3Xsyp) — (32 12y) —(721131y) o1
— (X935 + ,f—inzzf) (Yo — Yoo — kXTiV222f) (,z%mzlf) P2 | =
_2135 _2123 (21 - les) ¢3

Usando a notagao:

A
S — Y, = D5
N — Yiggs = U5,

onde X7°™ ¢ a secao de choque total de remogao, o determinante da matriz fica:

(257" — 7t vsdsy) —(72nEy) —(GEnEy)
— (B8 + %VBEBﬁ (257" — %szzf) (%Vﬁhf)
—X13s —126 drem

(5.11)

Se multiplicarmos a segunda linha por x3, a primeira linha por y, e subtrairmos

os resultados (operagao elementar do tipo III) e entdao multiplicar a primeira linha por ks

(operacao elementar do tipo II), obteremos uma matriz que é equivalente a matriz 5.7,

entao o determinate fica:
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(Egem - X3V323f) _(XSVQZQf) —(X3V1Z1f)
—(x3223s + X225™)  (x3X5™) 0 (5.12)
_2135 _2125 qum

Duas das solucoes para ko, s@o iguais a zero. A outra solucao é:

(X325 + X2X5) (11 X1 X125 + 12200 37") + x3 X5 (1121 p X135 + V323, 27™)
Egemz;engem

ks =
(5.13)
Entao, utilizando os dados da Tabela 5.2, calculamos k., = 1,006738995. Este

valor serve como referéncia para os calculos numéricos.

5.1.2 Calculo numeérico do fluxo e criticalidade

Calculo direto

Primeiramente calculamos o fluxo para uma geometria plana, conforme Figura 5.2,
utilizando o raio critico dado em Dulla et al.[9], H.. = 23,53185893 ¢m, e uma malha
seguindo o critério no qual cada malha espacial deve ser maior do que um meio do livre
caminho médio das particulas, ja que, se a malha for menor do que o livre caminho médio
(que é a distancia média percorrida pelas particulas entre as interagoes) entao nenhuma
interagao ocorrera na malha, prejudicando o resultado.

Entao, com base nesse critério a regiao foi dividida inicialmente em 35 malhas
utilizando uma precisdao de 107*. A precisao foi alterada para 107%, porém o k. teve
mudanca apenas na quinta casa decimal e os fluxos nao tiveram mudancas significativas.
O erro obtido com relacao ao sistema infinito foi de aproximadamente 41%, isso se deve
ao fato da malha nao estar bem calculada. O fluxo obtido pode ser visto no gréfico da
Figura 5.4.

Segundo Dulla et al.[9] para que o erro relativo esteja dentro do esperado, um
minimo de 220 malhas espaciais é requerido. Calculamos o mesmo problema anterior
agora com 220 malhas espaciais. Ainda segundo Dulla et al.[9], aumentando ainda mais o
nimero de malhas diminui-se o erro relativo até o valor de 2000 malhas, o fluxo calculado
com 2000 malhas pode ser observado no grafico da Figura 5.5. Os valores dos coeficientes
de multiplicagao obtidos podem ser vistos na Tabela 5.3, bem como a diminuicao do erro
relativo ao k.. = 1,00 e ao ks = 1,006739 com o aumento do nimero de malhas. A
evolugao dos valores de k.; de acordo com o numero de malhas pode ser observada na

Figura 5.3, na qual se observa a convergéencia dos valores de k..



Tabela 5.3: Evolucao dos valores de k¢ de acordo com o nimero de malhas.

Numero de malhas kes erro com relagao ao k.. | erro com relagao ao k.
35 0, 590800 40, 92% 41, 32%
220 0, 928954 7,10% 7,73%
2000 0, 949578 5% 5,68%
170 I I 1 I |
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Figura 5.3: Evolugao dos valores de k.; com o aumento do ntiimero de malhas.
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Figura 5.4: Fluxo de neéutrons com k¢ = 0, 590800
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Figura 5.5: Fluxo de néutrons com k.y = 0,949578

Calculo adjunto

Calculamos também o fluxo adjunto para o caso de 2000 malhas e obtivemos k.; =
0, 948959, que difere de apenas 0,07% do valor encontrado para o célculo direto. No caso
adjunto, o célculo convergiu significativamente mais rdpido do que no calculo direto. O

fluxo adjunto pode ser observado na Figura 5.6.

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24
coordenadas espaciais [cm]

Figura 5.6: Fluxo adjunto para 1 regiao.
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Calculo do fluxo com fonte

Foi realizado também o calculo de 1 regiao e 3 grupos de energia com uma fonte
pontual localizada nas 4 primeiras malhas, de um total de 35 malhas. Obtivemos k.; =
1,47926 e o fluxo pode ser observado no grafico da Figura 5.7. Realizamos também o
calculo para o mesmo problema utilizando uma fonte de magnitude 10 e obtivemos, como
esperado, o mesmo valor para o ks e os fluxos também nao se alteraram. Neste caso nao

ocorreram fluxos negativos, ja que o fluxo de néutrons aumentou substancialmente.

LN I IR DL L I L L LA NI BN B
4,04, i
" =  Grupo 1
3,5 . e Grupo2 A
n
1 . Grupo 3
3,0 . -
] . ]
2,5+ . -
~— p . -
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'_'115'00.... " 1
= i 0,.... -..
110_ 0....' l... |
i ’0'. L J
0.. I..
0,5 Ce "m, u
'0.:-..
] cre
0,0 i
| [ I I | [ I I I | [

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24
coordenadas espaciais [cm]

Figura 5.7: Fluxo com fonte para 1 regiao.

5.1.3 Calculo do fluxo com geometria cilindrica

Realizamos também o calculo do fluxo e da criticalidade considerando uma geome-
tria cilindrica ao invés da geometria plana que foi utilizada nos problemas anteriores. A
dimensao utilizada para o raio foi a mesma do caso plano H.. = 23,53185893 c¢m e os
dados nucleares estao na Tabela 5.2. Foi obtido k.y = 0,810269 utilizando 1000 malhas

espaciais e os fluxos obtidos podem ser observados na Figura 5.8.

5.1.4 Teste do esquema de calculo da derivada espacial

Os célculos anteriores, exceto o calculo realizado com fonte, apresentaram valores
positivos e negativos em torno do valor de fluxo nulo para o grupo 3. Em vista de

tentar eliminar esses fluxos negativos, ja que eles nao tém significado fisico, calculamos
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Figura 5.8: Fluxo com geometria cilindrica para 1 regiao.

novamente mudando o método de calculo da derivada espacial, os resultados podem ser

vistos na Tabela 5.4.

Tabela 5.4: Analise do método de calculo da derivada espacial - 1 regiao.

IFLU kes fluxo negativo
0 0,590901 sim
1 0, 590800 sim
2 0, 597956 sim
3 0, 590801 sim
4 0,590801 sim

Onde os diferentes valores da variavel IFLU indicam a opc¢ao do método de célculo
da derivada entre as opgoes, que estao na Tabela 5.5, disponiveis no cédigo ANISN/PC.

Mesmo utilizando IFLU= 0 ou 4 obtivemos fluxos negativos para o grupo térmico,
observe nos graficos 5.9 e 5.17. Atribuimos isso ao fato de que a se¢do de choque de
absorcao ¢ relativamente alta para esse grupo, fazendo com que a derivada varie muito e,
entao, mesmo a discretizacao linear fornece esses fluxos negativos indesejados que julgamos
também serem devidos ao valor quase nulo do fluxo. Porém, para os grupos 1 e 2 nao
ocorreram fluxos negativos nem oscilagoes.

Como esperado, o tnico esquema que apresentou oscilacoes no inicio da malha foi
o modelo linear-step, observe o zoom na Figura 5.9. O fato de ocorrerem oscilagoes no
fluxo indica que é necessario um maior cuidado no célculo da malha espacial, ja que se

trata de uma regiao altamente absorvedora para esse grupo de energia.



Tabela 5.5: Opgoes de método de cédlculo da derivada espacial.

IFLU

Método de Calculo

0

modelo linear-step

modelo linear

modelo step

modelo das variaveis ponderadas

=W DN =

modelo linear-step e modelo das varidaveis ponderadas
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2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24
coordenadas espaciais [cm]

60

Figura 5.9: Fluxo para o grupo 3 com [ F'LU = 0, no qual se observa o zoom da oscilac¢ao.
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Figura 5.10: Fluxos para os grupos 2 e 3 com [ FLU = 0.
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Figura 5.11: Fluxo para o grupo 3 com [FLU = 1.
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Figura 5.12: Fluxos para os grupos 2 e 3 com [ FLU = 1.
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Figura 5.13: Fluxo para o grupo 3 com [FLU = 2.
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5.14: Fluxos para os grupos 2 e 3 com [ FLU = 2.
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Figura 5.15: Fluxo para o grupo 3 com [ FLU = 3.
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Figura 5.16: Fluxos para os grupos 2 e 3 com [FLU = 3.
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Figura 5.17: Fluxo para o grupo 3 com [FLU = 4.
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Figura 5.18: Fluxos para os grupos 2 e 3 com [FLU = 4.

Nota-se que em todos os casos o fluxo do grupo 3, que é o grupo térmico, foi
praticamente zero se comparado com os fluxos dos grupos 2 e 3, e essa ¢ justamente
a funcao da zona rapida do Yalina-Booster, simulada neste trabalho, fornecer apenas
néutrons rapidos para a zona subseqiiente. Talvez seja essa a razao principal da falta de

convergéncia e da geracao de fluxos negativos para o grupo 3.
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5.2 Problema 2: 3 regioes e 3 grupos de energia

Neste caso, os materiais estao dispostos em diferentes regioes como na Figura 5.19.
O material na regiao 1 é chumbo, a regiao 2 contém uranio metdlico 90% enriquecido
e a regiao 3 contém 6xido de uranio 36% enriquecido. Essa configuracao de materiais
corresponde a parte rapida do sistema Yalina[l8]. As condigoes de contorno utilizadas
também estao representadas na Figura 5.19. Os dados nucleares estao dispostos nas
Tabelas 5.6, 5.7 e 5.8.

As energias dos grupos sao as mesmas utilizadas no problema anterior e podem
ser observadas a Tabela 5.1. Os valores utilizados para o espectro de fissao y foram os

mesmos da Tabela 5.2.

vicuo vacuo

¥

Figura 5.19: Geometria tipo placa plana de trés regioes, onde a regiao 1 contém chumbo,
a regiao 2 contém U — 90% e a regiao 3 contém U — 36%, juntamente com as condigoes
de contorno.

Tabela 5.6: Dados nucleares para o chumbo.

grupo 1 grupo 2 grupo 3
Y l[em™1 | 1,79248¢ — 4 | 2,07856e — 4 | 9,57000e — 4
vy [em™1 | 0,00000e + 0 | 0,00000e + 0 | 0,00000e + 0
PN l[em™] | 3,13317e — 1 | 3,76114e — 1 | 5,67470e — 1
Yyg | lem™1 | 2,91848¢ — 1 | 3,75885e — 1 | 5,66512¢ — 1
Yy 1-g | [em™t] | 0,00000e + 0 | 2,14326e — 2 | 2,05055¢ — 5
Yy-2-g | [em™1] | 0,00000e 4 0 | 0,00000e 4 0 | 3,41905¢ — 6
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Tabela 5.7: Dados nucleares para o U90%.

grupo 1 grupo 2 grupo 3
Y l[em™] | 1,40696¢ — 2 | 1,61000e — 2 | 7,25920e — 2
vy l[em™] | 3,49481e — 2 | 3,25650e — 2 | 1,23570e — 1
pIN [em™Y | 2,85146e — 1 | 3,56480e — 1 | 6,61040e — 1
Yooy | lem™1 | 2,39006e — 1 | 3,40318¢c — 1 | 5,88446e — 1
Yy1-g | [em™1] 1 0,00000e + 0 | 3,22140e — 2 | 5,27662e — 5
Yy—2-g | [em™1] | 0,00000e 4 0 | 0,00000e 4+ 0 | 1,16000e — 5

Tabela 5.8: Dados nucleares para o U36%.

grupo 1 grupo 2 grupo 3
Y [em™] | 2,32334e — 3 | 1,98275e — 3 | 9,87283¢ — 3
vy lem™] | 5,06234e — 3 | 3,14277e — 3 | 1,20282¢ — 2
pIN l[em™] | 2,84622¢ — 1 | 3,55728¢ — 1 | 5,78363¢ — 1
Yooy | lem™t | 2,56922¢ — 1 | 3,53704e — 1 | 5,68490e — 1
Yy 1-g | [em™1] | 0,00000e 4+ 0 | 2,54821e — 2 | 4,09735¢ — 5
Yy-2-g | [em™1] | 0,00000e 4 0 | 0,00000e + 0 | 3,73570e — 6

5.2.1 Calculo numérico do fluxo e criticalidade

Calculo direto para a dimensao critica

Realizamos cdlculos utilizando a dimensao critica H.,. = 21,22957145 e¢m|9], sendo
que a regiao 1, que contém chumbo, corresponde a 0,20H e a regiao 2, que contém uranio
metalico 90% enriquecido, corresponde a 0, 17H.

Utilizando a aproximacao S, P, primeiramente calculamos o fluxo e coeficiente de
multiplicagao com o numero de malhas calculado segundo o critério do livre caminho
médio. Em busca de melhores resultados aumentamos o nimero de malhas em cada
regiao proporcionalmente ao seu tamanho. Os valores obtidos para ks estao na Tabela
5.9, juntamente com a diminuicao do erro com relagao ao k.. = 1,00. O fluxo obtido com

um total de 236 malhas espaciais pode ser observado no grafico da Figura 5.20.

Tabela 5.9: Evolucao dos valores de k. de acordo com o nimero de malhas - dimensao
critica.

Numero de malhas ey erro com relagao ao k.,
26 0, 229288 7%
220 0,995475 0,45%
230 0,99789 0,21%
236 0, 999025 0,1%




67

. ——
6 Pb U90%

e B IR o e e e e e e e e S E s
o 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22

coordenadas espaciais [cm]

Figura 5.20: Fluxo de néutrons com k. = 0,999025 utilizando a dimensao critica.

Calculo direto para a dimensao subcritica

Repetimos os cédlculos agora para a dimensao subcritica H,.. = 20,81329856 cm
[9].  Os valores obtidos para o k. e sua evolucdo com relacdo ao nimero de malhas
adotado, bem como o erro relativo ao k.. = 0,975 podem ser vistos na Tabela 5.10. O

fluxo pode ser observado no gréafico da Figura 5.21.

Tabela 5.10: Evolugao dos valores de k.; de acordo com o nimero de malhas - dimensao
subcritica.

Numero de malhas kes erro com relacao ao kg,
25 0,253164 74%
220 0,978021 0,3%

Calculo adjunto para a dimensao subcritica

Calculamos também o fluxo adjunto para o mesmo problema ilustrado no gréfico
da Figura 5.21, com 220 malhas espaciais, e obtivemos o fluxo adjunto cuja representacao
grafica estd na Figura 5.22. No caso adjunto obtivemos k.y = 0,946495 diferindo de

apenas 3,2% do valor de k.s obtido com o célculo direto.
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Figura 5.21: Fluxo de néutrons com k.; = 0,978021 utilizando a dimensao subcritica.
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Figura 5.22: Fluxo adjunto para 3 regioes.

Nota-se no grafico do fluxo adjunto que o grupo 3 tem maior importancia, ja que
nesse grupo os neéutrons sao térmicos e sao mais uteis para a fissao.

No caso do célculo adjunto, a solucao convergiu significativamente mais rapido do
que no caso do calculo direto. Atribui-se isso ao fato de que, como o calculo adjunto
inverte a direcao de calculo, o fluxo comecou a ser calculado em uma regiao onde ocorrem
fissoes, contendo 6xido de uranio, ao invés de iniciar o calculo na regiao contendo chumbo,

facilitando a convergéncia. Esse fato nos motivou a realizar o célculo direto com as regioes
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invertidas a fim de verificar a convergéncia.

5.2.2 Calculo do fluxo com as regioes invertidas

Como a regiao que contém chumbo nao tem fissao, entao o fluxo precisa de mais
iteracoes para convergir. Com base nesse fato, aliado com a melhor convergéncia do
calculo adjunto no problema anterior, realizamos o cdlculo do fluxo para 220 malhas com
as regioes invertidas, ou seja, a regiao 1 passou a ser composta de 6xido de uranio 36%
enriquecido, a regiao 2 de uranio metdlico 90% enriquecido e a regiao 3 de chumbo.

De fato, o calculo com as regides invertidas convergiu mais rapido, com uma
diminuicao substancial do nimero de iteragoes. O fluxo direto pode ser observado no
grafico da Figura 5.23, onde k. = 0,995642, e o fluxo adjunto na Figura 5.24, onde
key = 0,964018 .

Grupo 1 | m—

Grupo 2 /

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
coordenadas espaciais [cm]

Figura 5.23: Fluxo direto com as regioes invertidas.

5.2.3 Calculo do fluxo com fonte

Foi realizado também o calculo de 3 regioes e 3 grupos de energia com uma fonte
unitaria localizada nas 22 primeiras malhas, de um total de 44 malhas para a regiao 1.

Obtivemos k. = 1,31907 e o fluxo pode ser observado no grafico da Figura 5.25.
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Figura 5.24: Fluxo adjunto com as regioes invertidas.
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Figura 5.25: Fluxo com fonte para 3 regioes.

5.2.4 Calculo do fluxo sem chumbo

Realizamos este calculo, agora com 2 regioes e com fonte, com o objetivo de estudar
a fungao do chumbo. Observando o grafico da Figura 5.26 podemos observar que houve
uma diminuicao no fluxo de néutrons rapidos com relacao ao grafico na Figura 5.27, isso

era esperado pois o chumbo é reprodutor de néutrons répidos através de reagoes (n, zn).
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Figura 5.26: Fluxo com fonte com 2 regioes.
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Figura 5.27: Fluxo com fonte para 3 regioes.

5.2.5 Calculo do fluxo em regiao cilindrica

Realizamos o cédlculo do fluxo considerando um cilindro infinito de raios iguais as
dimensoes criticas utilizadas no caso plano e, nesse caso, foi obtido k.; = 0,520727. O
grafico pode ser observado na Figura 5.28. O mesmo problema calculado com geometria

plana resultou em k.y = 0,995475, essa diferenca mostra a dependéncia do coeficiente de
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multiplicacao efetivo com as propriedades do meio.
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Figura 5.28: Fluxo com geometria cilindrica para 3 regioes.

5.2.6 Teste do esquema de calculo da derivada espacial

Novamente, os calculos anteriores apresentaram valores negativos para o fluxo do
grupo 3. Em vista de tentar eliminar esses fluxos negativos, ja que eles nao tém significado
fisico, calculamos novamente mudando o método de calculo da derivada espacial. Os

resultados estao dispostos na Tabela 5.11.

Tabela 5.11: Analise do método de calculo da derivada espacial - 3 regioes.

IFLU kes fluxo negativo
0 0, 995485 sim
1 0,995475 sim
2 0,0985744 sim
3 0, 995481 sim
4 0,995482 sim

Onde IFLU indica a opcao de método de calculo da derivada. Os métodos corres-
pondentes a cada opcao estao na Tabela 5.5.

Mesmo utilizando IFLU= 0 ou 4 obtivemos fluxos negativos para o grupo térmico,
fato que pode ser visto nos graficos das Figuras 5.29, 5.31, 5.33, 5.35 e 5.37. Atribuimos
isso novamente ao fato de que a secao de choque de absorcao é relativamente alta para esse
grupo, fazendo com que a derivada varie muito, dessa forma a discretizacao linear gera
esses fluxos negativos. Além disso, um fator que colaborou para a divergéncia observada

na interface na regiao 2 para a regiao 3 foi a ocorréncia de uma mudanga muito brusca
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de propriedades dos materiais dessas regioes, dificultando a convergéncia do fluxo. Essa
divergéncia se propagou gerando outra divergéncia na fronteira da regiao 3.

Nota-se também, observando os graficos nas Figuras 5.29, 5.30, 5.31, 5.32, 5.33,
5.34, 5.35, 5.36, 5.37 e 5.38, que a alteracao do esquema de calculo da derivada espacial
nao alterou significativamente os resultados.

Comparando a ordem de grandeza dos fluxos para o grupo 3 com a ordem de
grandeza dos fluxos para os grupos 1 e 2, nota-se que os fluxos do grupo 3 sao muito

pequenos e, portanto, podem ser considerados insignificantes.
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Figura 5.29: Fluxo para o grupo 3 com [FLU = 0.
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Figura 5.30: Fluxos para os grupos 1 e 2 com [ FLU = 0.
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Figura 5.31: Fluxo para o grupo 3 com [FLU = 1.
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Figura 5.32: Fluxos para os grupos 1 e 2 com [FLU = 1.
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Figura 5.34: Fluxos para os grupos 1 e 2 com [FLU = 2.
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Figura 5.36: Fluxos para os grupos 1 e 2 com [FLU = 3.
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CAPITULO 6

CONCLUSAO

Este trabalho dedicou-se a revisao de principios fisicos envolvidos em sistemas
multiplicadores subcriticos acionados por aceleradores, bem como a caracterizacao tedrica
de modelos que descrevem a fonte externa de néutrons, que pode ser por reagoes nucleares
de espalagao ou reacoes de fusao deutério-tritio, além de calculos de transporte de néutrons
utilizando o método das ordenadas discretas com multigrupos de energia para o estudo
desse tipo de sistema.

No caso da reacao de espalagao foi estudado o modelo de gas de Fermi que se
mostra adequado para descrever esse tipo de reagao, ja que o nucleo composto é formado
por um numero muito grande de particulas, tornando o comportamento coletivo predom-
inante. Esse modelo permite fazer uma estimativa da energia que prétons e néutrons
precisam ter para conseguir escapar do potencial nuclear, bem como da energia média dos
néutrons (na regiao de MeV') e prétons emitidos (> 8 MeV') no estagio de evaporagao
nuclear, esclarecendo porque a quantidade de neutrons evaporados é maior do que a de
préotons, ja que, por possuirem carga elétrica, eles tém que vencer a barreira coulom-
biana. A partir de parametrizagdes obtidas por Carpenter e Vassil’kov[5][34] graficamos
a producao de néutrons na reacao de espalacao para diferentes alvos e observamos que a
producao de néutrons aumenta com a energia do feixe no acelerador e que o uranio produz
aproximadamente duas vezes mais néutrons por préton do que outros elementos pesados,
porém ele nao ¢é usado como alvo devido ao fato de ser fissil e a problemas metalurgicos.
Ainda de acordo com o estudo realizado, pode-se notar que este tipo de reacao é uma
fonte muito rica de néutrons quando realizada em alvos pesados, porém ainda existem
muitos aspectos, como os produtos gerados no alvo de espalacao, que ainda nao foram
bem explorados.

Tradicionalmente, a reagao de espalacao tem sido considerada como uma potencial
fonte externa para esse tipo de sistema, embora uma fracao importante da poténcia pro-
duzida deva ser empregada para alimentar o acelerador, que deve ter alta poténcia para
que ocorra esse tipo de reacao. Reagoes de fusdo (D-D) e (D-T) também se caracterizam
como fonte externa de néutrons ja que sao de uso imediato e mais viaveis economica-

mente. Alguns calculos realizados, sob determinadas condigoes, evidenciam que reacoes
78
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de fusdo produzem mais néutrons por unidade de poténcia do que a espalac¢ao[32]. Por-
tanto, possivelmente reacoes de fusao podem ser consideradas como uma alternativa real
para a espalagao, em seu uso como fonte externa em sistemas ADS, levando em conta sua
viabilidade técnica e economica.

Para simular o termo de fonte de néutrons no caso da reacao (D-T) utilizamos
a metodologia desenvolvida por Orengo[28], bem como o cédigo FONTEN desenvolvido
na sua dissertagao de mestrado. Essa simulagao foi feita através do estudo dos processos
fisicos envolvidos na reacao de fusao deutério-tritio. Restou estabelecer com mais precisao
os parametros do acelerador a ser utilizado tendo em vista as disponibilidades em cada
projeto em desenvolvimento.

Do ponto de vista do transporte de néutrons, foram revisados os principios funda-
mentais que envolvem a equacao de transporte de néutrons e a teoria de perturbacoes, uti-
lizada para o célculo adjunto. Foram estudados e testados também os métodos numéricos
utilizados para resolver essa equagao, seguindo a metodologia proposta por Orengo[28] e
Graga[17].

Com o objetivo de entender melhor os processos da fisica de transporte de néutrons
envolvidos e de simular a parte rapida do benchmark Yalina-Booster foram efetuados
calculos numéricos, tanto diretos como adjuntos, utilizando o método das ordenadas
discretas com multigrupos de energia para uma dimensao espacial através do codigo
ANISN/PC. Os célculos realizados foram estéticos, ou seja, nao levaram em consideragao
a parte temporal.

Inicialmente, realizamos céalculos de fluxos e criticalidade para o problema de uma
regiao espacial e trés grupos de energia, e em seguida repetimos os calculos para trés
regioes espaciais e trés grupos de energia. No caso de 1 regiao espacial, foi calculado ana-
liticamente o k., assim foi possivel a comparacao entre o valor calculado analiticamente
e o valor calculado numericamente com o uso do cédigo ANISN/PC.

Em ambas situacoes os grupos de energia 1 e 2 foram bem modelados e apre-
sentaram os resultados esperados, porém foram obtidos fluxos negativos, que nao tém
significado fisico, para o grupo térmico. Atribuimos isso ao fato de que a se¢ao de choque
de absorcao é relativamente alta para esse grupo, fazendo com que a derivada varie muito,
dessa forma a discretizacao linear gera esses fluxos negativos. Além disso foram observadas
divergéncias para o caso de trés regioes, um fator que colaborou para essa divergéncia na
interface na regiao 2 para a regiao 3 foi a ocorréncia de uma mudancga muito brusca de
propriedades dos materiais dessas regioes, dificultando a convergéncia do fluxo. Essa di-
vergencia se propagou gerando outra divergéncia na fronteira da regiao 3. Baseados nisso,
conclui-se que seria necessario um calculo mais refinado da malha espacial nessa regiao, a
fim de facilitar a convergeéncia do fluxo. Além disso, os valores muito pequenos dos fluxos
para o grupo 3 o tornam insignificante, o que era, de certa forma esperado, pois a fungao

da zona rapida do sistema Yalina consiste em fornecer néutrons rapidos para a regiao ao
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redor.

Os calculos adjuntos se mostraram satisfatérios na sua interpretacao como fungao
importancia.

Para trabalhos futuros sugere-se a simulacao de uma fonte pulsada, bem como do
calculo para duas e trés dimensoes espaciais, o que tornaria a simulagao mais préxima do

problema real.
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