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Introduction

Ces derniéres années, plusieurs pays ont annoncé leur volonté de construire ou de re-
lancer leur parc de centrales nucléaires. Cette décision est motivée par plusieurs facteurs,
notamment par I’appauvrissement des ressources fossiles actuellement utilisées pour la
production électrique, la nécessité de réduire les émissions de gaz a effet de serre, et la
diversification des sources d’énergies qui est censée assurer I'indépendance énergétique. Le
role des centrales nucléaires dans 'offre énergétique future de ces pays occupera certaine-
ment une place privilégiée au c6té d’autres sources d’énergie a faible émission de C'Os.

Les technologies actuelles de réacteurs nucléaires, comme 'EPR (Evolutionary Power
Reactor) en France, devraient étre déployées massivement et remplacer progressivement
le parc actuel vieillissant. Cependant, & 1’échelle mondiale et dans le cas d’une utilisation
massive de I’énergie nucléaire, le recours a des systemes innovants semble étre incontourn-
able afin :

— d’utiliser au mieux les ressources,

— de minimiser les déchets produits,

— de poursuivre ’amélioration de la stureté des réacteurs,

et d’améliorer la résistance a la prolifération.

De nouvelles options doivent en conséquence étre étudiées et dans cette optique des
coopérations internationales existent afin de mutualiser les efforts nationaux comme le
Forum International Génération IV.

Rappelons qu’un seul réacteur nucléaire actuel d’une puissance d’1GW contient environ
15 milliards de curies', soit 1’équivalent de la radioactivité naturelle contenue dans tous les
océans. Le maintien sous controle de cette radioactivité et ’absence de dissémination dans
I’environnement sont assurés par différentes barrieres matérielles de protection successives
sur un schéma de type poupées russes. Chaque nouvelle barriere englobe la précédente,
telle une redondance : la premiere barriere de protection est la gaine entourant le matériau
combustible. La seconde est la cuve contenant le coeur du réacteur, et la derniere sont les
90 cm de béton lourd précontraint en double enceinte qui assurent le confinement ultime.

La stireté d’un réacteur, qui est une des principales préoccupations des ingénieurs pour
les futures générations de réacteurs nucléaires, est en premier lieu assurée par la chute des
barres de sécurité, qui ont la charge de stopper la réaction en chaine?. La conséquence

1 Ci = 3.71-10'°Bq.
2Lors d’une fission nucléaire, un neutron provoque la scission d’un noyau fissile. Cette réaction est



instantanée sera une baisse de la puissance du réacteur a quelques pourcent de sa puis-
sance nominale. La sureté d’un réacteur passe aussi par une multitude de mécanismes et
procédures automatisés, comme l'injection de sécurité en eau borée3, ou l'aspersion de
I’enceinte assurant un refroidissement auxiliaire.

Mais la sureté des réacteurs nucléaires c’est surtout une “philosophie” qui repose sur
la recherche incessante du meilleur dans la conception des réacteurs. Elle s’appuie sur les
erreurs passées (Three Miles Island, Tchernobyl) afin de corriger ce qui doit I’étre (procé-
dures de sécurité, qualité du matériel, ...), et d’accroitre la redondance et I'indépendance
des systemes de sécurité les plus vulnérables. Cette démarche est empirique, mais pas
seulement. Le recours aux techniques de simulation informatique a également permis des
avancées majeures car il permet de vérifier chaque cas probable d’incident ou d’accident
en réacteur sans crainte de contamination.

De plus, la stireté d’un réacteur n’est pas qu’'une affaire de sureté dite active (chute des
barres, insertion d’eau borée, ...), mais également une sécurité dite passive. C’est le design
méme du réacteur et sa technologie qui assurent une sureté intrinseque; en effet, suivant
les perturbations du systeme, le réacteur peut s’auto-réguler sans intervention humaine ou
mécanique. Par exemple, dans le cas d’un réacteur a eau sous pression du parc nucléaire
frangais, toute augmentation de la puissance qui entraine bien évidemment une augmen-
tation des températures, a pour conséquence immédiate un “ralentissement” de la réaction
en chaine et donc une diminution de puissance. Ce phénomene peut paraitre paradoxal,
et pourtant il en est ainsi. C’est grace aux propriétés des combustibles utilisés, a la nature
du caloporteur employée et au design méme du réacteur que celui-ci présente une sureté
passive. Mais pour vérifier la réponse a ce type de perturbation, le calcul des températures
dans les conditions nominales (statiques) et dynamiques (incidentelles) est nécessaire. Le
lien qui existe entre la réaction en chaine (responsable de la puissance dégagée par le réac-
teur) et les températures des différentes structures est tres fort. La prise en compte de
leurs interactions, par le biais de simulations couplées entre les deux disciplines physiques
les gouvernant, permet de s’assurer par exemple de l'intégrité des structures dans toutes
les conditions possibles. En effet une température trop élevée conduirait a la rupture de la
premiére barriere de confinement (les gaines) et donc a une contamination du circuit de
refroidissement.

C’est pourquoi, les études de conception, d’exploitation et de streté des réacteurs nu-
cléaires nécessitent une utilisation accrue de codes de simulation. Suivant le but recherché,
rapidité d’obtention des résultats, investigations sur le potentiel d’une filiere, optimisation
d’exploitation, analyses de stireté, ..., certains codes sont plus adaptés que d’autres car
chacun d’eux possede ses propres atouts et points faibles. Par exemple, pour les études de
neutronique, les codes déterministes de diffusion seront préférentiellement employés pour
I’obtention rapide de résultats, alors que les codes de transport, généralement plus lents

productrice de nouveaux neutrons qui, & leur tour, vont provoquer d’autres fissions.
3Eau contenant un poison (le Bore) qui capture les neutrons et participe a l'arrét de la réaction en
chaine.



mais plus précis, seront utilisés a des fins différentes et dont les impératifs de temps sont
moins contraignants.

Contrairement aux exploitants, au sein du CNRS les contraintes temporelles sont plus
flexibles. Les résultats d’une simulation numérique sur le comportement d’un réacteur n’ont
pas pour objectif d’aider a la prise de décision sur les actions a intenter dans I'urgence, mais
plutét comme axes de possibilités pour de futures mises en application industrielle. Plus
précisément, au sein du groupe PACS (Physique de I’Aval du Cycle et de la Spallation) de
I'Institut de Physique Nucléaire d’Orsay, les recherches en matiere de réacteurs nucléaires
portent sur les options futures, de génération IV ou sur des systémes actuels utilisant des
combustibles innovants.

C’est une des raisons qui a poussé le groupe a utiliser, a 'origine, des codes 3D de
transport pour les simulations neutroniques. La volonté d’explorer les options nouvelles
a-t-elle motivé le choix des codes Monte Carlo, dits de référence car tres peu nécessiteux
en retour d’expérience. Dans 'optique de réaliser des études sur les réacteurs nucléaires
au sein du CNRS, le code MURE][1, 2] (MCNP Utility for Reactor Evolution) a été créé et
son développement se poursuit encore aujourd’hui (il représente environ 10 hommes-an).
Son but initial était la capacité de réaliser des études en évolution combustible & partir
de résultats de taux de réactions calculés par un code Monte Carlo (ici MCNP[3]). Ainsi,
MURE controle et gere les entrées-sorties de MCNP, réalisant les calculs adéquats qui
permettent par la suite au code MURE de résoudre I’équation de Bateman?. De nouveaux
concepts de réacteurs ont ainsi pu étre simulés et leur économie en combustible par rapport
a d’autres filieres a été quantifiée. Les explorations de nouveaux scénarios de transition
ont eux aussi été initiés.

Cependant, ces nouveaux concepts peuvent s’éloigner des designs existants, ce qui
souleve la question : sont-ils réalistes 7 Par exemple, la puissance linéique d’un nouveau
concept est-elle en deca des capacités thermiques maximales d’extraction de la chaleur par
le caloporteur 7 Ce concept satisfait-il, au moins grossierement, aux exigences de sireté ?
Toutes ces questions ne sont pas un facteur limitant aux investigations sur de nouveaux
concepts de réacteurs, mais devront étre sérieusement étudiées.

C’est dans ce contexte que ce travail de these s’inscrit : enrichir le code MURE avec des
outils automatisés de couplage neutronique thermohydraulique et réfléchir a des moyens
simples de mise en oeuvre de scénarios d’accidents. La priorité était de réaliser un couplage
générique assisté, permettant de gérer automatiquement les maillages, la communication
entre les codes, et toutes les nécessités liées au couplage, de facon transparente pour 1'u-
tilisateur®. En effet, les utilisateurs de ces outils sont principalement des neutroniciens qui
n’ont pas forcement des connaissances approfondies des codes de thermohydraulique et
surtout n’ont pas suffisamment de temps pour réaliser ce type d’études. Ainsi les simu-

41équation de Bateman décrit 1’évolution isotopique des milieux radioactifs soumis au flux de neutrons.
®La réalisation de ce couplage permet un usage convivial, mais bien entendu, I'utilisateur peut avoir le
controle sur toutes les étapes et options.



lations couplées neutronique thermohydraulique avec le code MURE par rapport a des
études neutroniques seules :
— ne requierent pas de compétences supplémentaires,
— les jeux de données d’entrée sont similaires, voire simplifiés (seule une description de
la géométrie est nécessaire),
— sont compatibles avec la majorité des outils de MURE (scénarios d’évolution couplés
a la thermohydraulique, post-traitement graphique, ...),
— et sont évolutifs (I’ajout de nouveaux codes “se limite” & la transcription des fichiers
d’entrée et de relecture des fichiers de sortie).

Ce mémoire présentera les méthodologies employées pour le couplage 3D avec utilisa-
tion du code MURE en supervision. Une étude comparative (benchmark) sur un coeur de
réacteur a eau sous pression a composition et enrichissement tres hétérogene a été réalisée

afin de valider le couplage dans un cas trés complexe.



Chapitre 1

Introduction aux problématiques
du couplage 3D

Les études de streté pour les designs innovants de réacteurs nucléaires, comme les
concepts de génération IV, requierent des modélisations en trois dimensions afin d’assurer
une description aussi réaliste que possible. De plus, si la simulation de phénomenes locaux
(DNBR!, facteurs de forme, courants transverses, ... ) est nécessaire, alors un couplage 3D
neutronique/thermohydraulique devient incontournable. Dans ce cas, des itérations suc-
cessives entre la neutronique et la thermohydraulique sont réalisées jusqu’a la convergence
numérique ; selon la finesse du maillage et/ou la technologie du réacteur, la simulation
nécessite de quelques itérations & un peu plus d’une dizaine.

1.1 Rappels sur le principe de fonctionnement d’un réacteur
nucléaire

Un réacteur nucléaire est un milieu producteur d’énergie issue de la fission des noyaux.
Il est généralement composé de noyaux lourds susceptibles de fissionner apres capture neu-
tronique (le combustible) et d’un fluide caloporteur permettant I’évacuation de la chaleur
produite. Dans la majorité des réacteurs actuels, le caloporteur joue aussi le role de mod-
érateur. Celui-ci est composé de noyaux légers capables de ralentir les neutrons incidents
par chocs successifs. Le coeur est composé d’une centaine d’assemblages de matériaux de-
vant supporter les températures importantes et résister aux dégats causés par I'irradiation.
Mais un réacteur nucléaire c’est surtout une machine thermique électrogene, transformant
I’énergie de fission en énergie thermique, qui évacuée par le circuit primaire de refroidisse-
ment, produira de la vapeur dans la boucle secondaire. Cette vapeur est ensuite utilisée
afin de produire de I’électricité par l'intermédiaire d’une turbine (cf. figure 1.1).

Il existe différentes filieres de réacteur pouvant utiliser différents :

!Departure from Nucleate Boiling Ratio - Au deld de ce point on risque I’assechement de la paroi et
donc une crise d’ébullition.
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Vapeur
d'eau

Circuit secondaire /\, o

ENERGIE ENERGIE ENERGIE X
CALORIFIQUE MECANIQUE ELECTRIQUE

Générateur de vapeur

Grappes de commande

Circuit primaire Circuit tertiaire

F1a. 1.1: Schéma de principe d’une centrale nucléaire a eau sous pression

— isotopes fissiles (233U, 23°U, 239 Pu) et fertiles (23U, 232T°h),

— domaines énergétiques des neutrons (rapide, épithermique, thermique),

— modérateurs (eau légere, eau lourde, graphite),

— et caloporteurs (eau légere, eau lourde, sodium liquide, plomb liquide, sels fondus,

hélium, dioxyde de carbone, ...).
Ainsi, le panel des réacteurs imaginables est trés important, mais seule une fraction de
ces filieres est exploitée (ou l'a été). D’autres filieres pourraient également 1'étre dans un
futur proche. Ce sont sur ces quelques concepts que portent les études de simulation (cf.
tableau 1.1).

Mais un réacteur nucléaire, c’est aussi une source de noyaux radioactifs a durées de
vie et activités variées dont il faut gérer I'inventaire une fois le réacteur arrivé en fin de
vie. Cet aspect fait aussi partie intégrante des choix de filieres futures, afin de minimiser
ces inventaires ou d’imaginer des parcs mixtes faisant intervenir différents types de filieres
dont certaines auraient la charge d’incinérer une partie de ces inventaires.

Le CNRS, de part sa place au sein de la recherche francaise, n’a pas vocation de fournir
a l'industrie un prototype de réacteur, mais plutot d’explorer toutes les voies qui lui semble
opportunes. Cet aspect est & garder en mémoire, car il est déterminant en ce qui concerne
le choix des codes mis en oeuvre.

1.2 Historique

Les simulations de réacteur nucléaire utilisent principalement deux types de codes :
— ceux modélisant le transport des neutrons et la réaction en chaine : codes de neu-
tronique



1.2 Historique
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TaB. 1.1: Exemples de quelques filieres de réacteurs nucléaires

— ceux modélisant la dégradation de I’énergie de fission en chaleur et les transferts

thermiques associés : codes de thermohydraulique.

Ces deux familles de codes représentent une grande partie des travaux de simulation ; bien

entendu, les codes dits de systéeme (modélisant les échangeurs de chaleurs, les générateurs

de vapeur, les boucles secondaires et tertiaires, ... ), les codes de thermomécanique et bien

d’autres ont aussi leur importance afin de représenter au mieux la physique et d’explorer les

scénarios d’incidents ou d’accidents dans leur intégralité. Un couplage ultime concentrerait

ainsi les codes coeur et les codes systemes, et serait capable de simuler n’importe quel

incident d’une centrale nucléaire. Cependant de tels couplages sont extrémement lourds a

mettre en oeuvre et un des moyens les plus évidents de s’en approcher serait de le réaliser

brique par brique, surtout si le but est d’obtenir un package générique (non lié & un certaine

géométrie/technologie). Le couplage présenté ci-apres en représenterait alors la premiere

étape, peut étre I'une des plus délicates car soumises a des contraintes importantes, tant

physique qu’informatique.

La neutronique et la thermohydraulique ont été développées et sont encore souvent

traitées aujourd’hui de facon indépendante. Historiquement, cela se comprend bien compte

tenu des moyens informatiques limités et le manque de précision sur les bases de données

2

(essentiellement les données nucléaires) qui donnaient peu de justification alors, & une forte

2Les noyaux prépondérants comme 1'>3°U ou le 2*° Pu sont depuis longtemps trés bien connus, mais

certains actinides ou autres noyaux n’ont pas fait l'objet d’expériences de mesures aussi approfondies

jusqu’a récemment.
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interconnexion entre ces deux disciplines. En effet, I'intérét d’un couplage neutronique
thermohydraulique est une meilleure représentation de la réalité, mais si le raffinement sur
les résultats qu’est censé apporter le couplage est noyé dans les barres d’erreur des codes,
alors le couplage n’est pas justifié.

L’avenement de ’ére informatique, ’amélioration des techniques de mesures pour les
données nucléaires, ainsi que la volonté industrielle et politique d’augmenter les rende-
ments et la streté des réacteurs nucléaires ont changé la donne. Nombre d’instituts de
recherche ou d’industriels intensifient massivement depuis quelques années 1’élaboration
ou le perfectionnement de codes 3D couplés.

Au niveau industriel, la complexification des chargements combustibles en coeur avec
recours au MOX (Mixed OXide), I'utilisation de poisons consommables, I'augmentation
de I'hétérogénéité des enrichissements et du taux de combustion (burn-up) font appel a
des techniques de simulations bien plus sophistiquées que celles employées par le passé,
et ont été rendues possibles en partie grace aux simulations 3D avec couplage thermohy-
draulique (a minima pour le cceur du réacteur). En effet ces méthodes et techniques sont
indispensables & la démonstration de la sécurité des installations aupres des autorités de
streté, et de la viabilité économique aupres des exploitants.

Ainsi, le couplage réalisé pourrait avoir deux types d’application bien distinctes :

— La premiere est une utilisation par les instituts de recherche : exploration des sys-
temes innovants possibles,

— la seconde pourrait étre industrielle : utilisation de ce code pour des études de
recherche et développement en matiere d’amélioration de rendement et d’optimi-

sation.

1.3 Meéthodologie générale

Un code de simulation consiste a étudier des phénomenes physiques par la résolution
numérique des équations les régissant (comme le transport et les interactions des neutrons
dans la matiere ou le mouvement d’un fluide et ses effets). En fonction des approximations
choisies, qui résultent d’un compromis entre précision des résultats et rapidité d’exécution,
les équations résolues peuvent étre par exemple : ’équation de Boltzmann en transport ou
en diffusion pour la neutronique, et les équations de Naviers-Stockes ou d’Euler pour la
mécanique des fluides. Dans tous les cas, la résolution de ces équations utilise un schéma
numérique afin de substituer les formulations différentielles par des approximations des
opérateurs sur chaque point du maillage.

Cet aspect est la premiere difficulté d’un couplage entre codes de neutronique et
de thermohydraulique. En effet, les méthodes de résolution des équations® décrivant les
phénomenes physiques considérés peuvent étre différentes et font donc appel a des mail-
lages peu recouvrables entre eux, méme si la géométrie simulée dans I’absolu est strictement

3Méthode des différences finies, méthode des éléments finis, méthode des volumes finis, méthode des
caractéristiques, ...
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identique. Certains codes, comme les codes de CFD (Computational Fluid Dynamics) peu-
vent faire appel a des mailleurs externes : un programme indépendant, qui va se charger
de générer un maillage. Celui ci sera ensuite réutilisé par le code de CFD (ex : Saturne[4])
comme donnée d’entrée géométrique.

Dans ce travail de these, le code de thermohydraulique utilisé ne requiert pas de
mailleur. La description de la géométrie se fait au sein méme du fichier d’entrée* du code
et suivant une convention contraignante. Il en est de méme pour le code de neutronique,
mais dans notre cas, c’est un code Monte Carlo; il ne résout donc pas des équations dif-
férentielles. Aucun maillage n’est nécessaire : I’espace et le temps ne sont pas discrétisés.
Par contre, la géométrie se compose de plusieurs “cellules” correspondant aux différents
éléments constituant le systéme (crayon combustible, gaine, cuve, ...)

Etant donné le caractere répétitif de la géométrie d'un réacteur (crayons dans un assem-
blage, assemblages dans un cceur), il est d’usage d’utiliser des réseaux pour la construction
de cette géométrie. Nous serons amenés a définir des mailles élémentaires et nous parlerons
de “maillage”; cela se référera donc a la définition des réseaux qui est étroitement liée a la
discrétisation spatiale du milieu.

Souvent pour une méme géométrie, les mailles neutronique et thermohydraulique sont
différentes (cf. figure 1.2).

Neutronique Thermohydraulique

Fia. 1.2: Exemple de réseaux utilisés en neutronique et thermohydraulique pour une méme
géométrie

1.3.1 Recouvrement des maillages

La neutronique permet d’avoir acces aux dépots de puissance dans le crayon com-
bustible. Quant a la thermohydraulique, elle calcule la dégradation de I’énergie de fission
en chaleur et sa dispersion dans le crayon, ainsi que les transferts thermiques dans le fluide
caloporteur qui peuvent, de par leurs disparités, étre source de courants transverses. La
méthode de résolution du code utilisé est ce qu’on appelle un schéma sous-canal (espace
élémentaire compris entre les crayons combustible). En conséquence, un sous-canal sera

4Le ou les fichiers d’entrée d’un code se présentent comme un fichier de texte, écrit dans un langage
propre au code en question, et sont relus lors de I'exécution. L’écriture de ce type de fichier peut s’avérer
étre tres laborieuse.
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chauffé par plusieurs crayons qui ne possedent pas, a priori, les mémes caractéristiques de
puissance.

Ainsi deux jeux de données d’entrée différents seront nécessaires : un pour le code
de neutronique et ’autre pour le code de thermohydraulique. Tout d’abord parce que les
langages propres a chaque code sont différents, mais également car les mailles élémen-
taires utilisées en neutronique et en thermohydraulique le sont aussi. Afin de simplifier
au maximum l'utilisation de ce couplage, des classes génériques ont été mises au point
dans MURE afin d’assurer une fluidité et une efficacité d’utilisation. En effet, MURE ne
nécessite qu'une description de la géométrie. Les fichiers d’entrée pour les différents codes
sont automatiquement générés grace aux méthodes des classes définies. Le découpage en
trois dimensions, indispensable au couplage, est lui aussi géré par MURE. Celui-ci est
nécessaire car il autorise la prise en compte des gradients de température, autant dans le
combustible que dans le caloporteur ou les structures (cf. figure 1.3).

Les codes couleurs représentent des zones dans lesquelles les grandeurs physiques sont
moyennées, c’est-a-dire que du point de vue neutronique par exemple, pour chaque crayon
d’une méme zone, le méme flux moyen sera utilisé. Ce regroupement peut s’avérer néces-
saire suivant la complexité de la géométrie simulée ou suivant le degré de raffinement
souhaité. Bien évidement, il est possible de faire une simulation crayon par crayon, sans
les regrouper par zone. Mais la finesse du maillage dépend d’un compromis entre le temps
de calcul et la nécessité de détail des résultats.

1.3.2 Dépendance des sections efficaces en fonction de la température

De par un découpage géométrique (comme celui présenté dans la figure 1.3), l'acces a
des résultats locaux est possible. Mais disposer de gradients de température et profils de
flux nécessitent en contre partie des données brutes fonction de la température (sections
efficaces, conductivité thermique, chaleur massique, ...) pour maintenir une cohérence (cf.
figure 1.4[5]). Pour ne parler que des sections efficaces, une interpolation fine en tempéra-
ture permet la prise en compte de 'effet Doppler. L’importance de cet effet dépend de
I’isotope en question et décrit une contre-réaction liée a 'augmentation ou la diminution
de la température. Par exemple, lorsque la température augmente, les résonances s’élar-
gissent (cf. figure 1.5[5]), ce qui peut suivant I'isotope, augmenter les captures stériles de
neutrons et de ce fait, modifier les taux de réactions de fission. L’effet immédiat sera une
diminution de la puissance et donc de la température. Cet aspect de neutronique contribue
a la sureté intrinseque des réacteurs nucléaires et doit étre correctement simulé.

1.3.3 Meéthode de couplage

Une des premieres applications d’un couplage neutronique thermohydraulique du coeur
d’un réacteur est la détermination des conditions locales & puissance nominale : ¢’est-a-dire

une représentation en trois dimensions de toutes les caractéristiques du coeur du réacteur.
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(a) Discrétisation axiale pour la
prise en compte des gradients de
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(b) Exemple de découpage d’un assemblage

F1G. 1.3: Découpage radial et axial

Mais pour atteindre cette représentation, il faut réaliser des itérations successives® entre
les calculs de neutronique et les calculs de thermohydraulique (cf. figure 1.6). Chaque
modification apportée par I'un des codes aura une influence sur les résultats de 'autre
(par exemple U'influence de la température sur les sections efficaces et les densités). Cette
étape est appelée : recherche de la convergence. En effet, les résultats au cours des itérations
successives présenteront des écarts sur les résultats de moins en moins grands par rapport
au calcul précédent, et qui encadrent la valeur finale, dite convergée.

Différentes méthodes de couplage existent, chacune possédant ses propres avantages et
inconvénients. Dans notre cas, un couplage dit “externe” a été retenu (cf. figure 1.7). Il

5En effet, le premier calcul est rarement réaliste, puisque la carte 3D des températures ou le profil flux
ne sont pas connus. C’est justement le but d’un calcul couplé.
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Fi1G. 1.4: Distribution de puissance axiale - intérét de la prise en compte des sections
efficaces dépendantes en température

présente 'avantage de ne pas avoir a modifier les codes utilisés; ils sont couplés directe-
ment au travers d’échanges de données. Cela implique néanmoins quelques contraintes a
gérer comme le recouvrement des maillages et la correspondance entre structures a con-
server pour la projection des grandeurs physiques nécessaires (cf. figure 1.8). Les données
échangées, comme présentées dans la figure 1.7, sont pour chaque noeud de la maille tridi-
mensionnelle :

— les dépots de puissance dans chaque crayon (¢q) (cf. figure 1.8),

— les températures des structures (T pour le combustible, Tg pour la gaine, T pour

le caloporteur),
— les densités du caloporteur (p.),
— la concentration de bore dans le caloporteur (cp).

1.4 Grandeurs physiques recherchées et codes associés

Que ce soit pour les besoins du couplage ou non, les principales grandeurs physiques
que 'on cherche & déterminer sont :

— la distribution du flux de neutrons

— la distribution de puissance (et donc les facteurs de forme)

— les constantes cinétiques (fraction de neutrons retardés, temps de génération, ... )
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— la réactivité
— les points chauds du réacteur
— Minimum DNBR® (pour la crise d’ébullition).
D’autres grandeurs peuvent aussi étre utiles comme :
— le dommage aux structures (Déplacement Par Atome)
— la production des gaz de fission (qui altere par exemple les coefficients de conductivité
thermique)
— les bilans de matiere tridimensionnels
— la dépendance au cours du temps des différentes grandeurs

Les codes de calcul permettant 'acces a ces informations sont nombreux. Pour la partie
neutronique deux grandes familles de codes se distinguent : les codes déterministes” et les
codes probabilistes. Les codes déterministes sont tres performants pour le calcul de 'ensem-
ble des grandeurs présentées ci-dessus et sont adaptés aux couplages multi-disciplinaires.
Cependant des difficultés peuvent apparaitre lors de simulations de géométrie complexe, et

5Departure from Nucleate Boiling Ratio
"Résolution analytique des équations régissant le parcours des neutrons et leurs interactions avec la
matiere
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F1a. 1.8: Correspondance des crayons (géométrie neutronique) avec les structures de CO-
BRA (géométrie thermohydraulique)

leurs résultats ont quelques fois besoin d’étre recalés sur des calculs Monte Carlo (calculs
dits “étalons”, de référence). Les codes probabilistes sont globalement mieux & méme de
simuler des géométries complexes a haut gradient d’hétérogénéité, mais les temps de cal-
culs sont souvent prohibitifs. Cependant, de par I’augmentation croissante de la puissance
de calcul des ordinateurs, et de par la possibilité de paralléliser les calculs, dans un proche
avenir, ce type de codes pourra étre un outil compétitif devant les codes déterministes.
Ces deux familles de codes sont donc actuellement complémentaires. Mais, comme spécifié
dans l'introduction, les codes Monte Carlo de fagon générale, et MCNP en particulier, sont
parfaitement adaptés a nos besoins de simulation, notamment car ils ne sont pas dépen-
dants d’une technologie®. C’est pourquoi, pour la partie neutronique, nous avons retenu
le code de transport Monte Carlo MCNP, qui est I'une des références dans ce domaine et
qui est disponible soit & la NEA?, soit au RSICC!?.

En ce qui concerne la partie thermohydraulique, le premier critéere de choix a été la
disponibilité. Afin d’étre cohérent avec cet aspect de diffusion des outils de simulation, le
choix du code de thermohydraulique était restreint au fait qu’il soit lui aussi disponible
pour la communauté. Les autres principaux criteres auxquels devait satisfaire le code,

8Souvent, les codes déterministes ont été développés et optimisés en vue d’une utilisation précise : un
certain type de réacteur avec un caloporteur/modérateur typique et le domaine énergétique du flux qui
lui est associé. Les méthodes de résolution des équations de transport ou de diffusion sont choisies avec
anticipation sur les résultats. Cela signifie que certains codes développés pour des spectres thermiques par
exemple, ne seront pas forcément adaptés a la simulation en spectre rapide.

9Nuclear Energy Agency.

10Radiation Safety Information Computational Center.



1.4 Grandeurs physiques recherchées et codes associés 15

étaient sa capacité a réaliser des calculs 3D et a simuler des écoulements diphasiques. Le
code COBRA a donc été retenu pour la partie thermohydraulique dans le package MURE.
Notons qu'il existe différentes versions qui peuvent étre aisément utilisées (certaines sont

d’ailleurs open-source ainsi que validées et qualifiées).






Chapitre 2

Description des codes de
simulation utilisés

Les études de streté ou d’investigation de nouveaux designs requiertnt une analyse
complete du réacteur incluant le coeur du réacteur avec son circuit primaire, mais aussi les
échangeurs de chaleur et les circuits annexes. Ce type de simulation fait appel a plusieurs
disciplines physiques.

Pour la partie qui est traitée dans ce travail de these, seule la partie sous flux est
simulée. Les deux principales disciplines qui interviennent dans ce cadre de simulation
sont la neutronique et la thermohydraulique. Pour des raisons déja évoquées, elles sont
indissociables 'une de l'autre. Les résultats de simulation sont subordonnés a leur inter-
dépendance. Le couplage mis en jeu est un couplage dit externe, ce qui veut dire que
les simulations neutronique et thermohydraulique se font séparément. L’influence d’une
discipline sur 'autre se manifeste au niveau des jeux de données d’entrées des codes.

2.1 Calculs de neutronique

2.1.1 Introduction

Pour les études de conception, la simulation neutronique est utilisée comme base de
détermination de la structure géométrique du coeur de la centrale nucléaire. A partir de la
géométrie du coeur et la composition de la matiere le constituant, le code de neutronique
pourra fournir les deux parametres les plus importants pour la conception :

— le facteur de multiplication neutronique (noté k, il représente le rapport du nombre

de fissions aux générations successives),

— la distribution de puissance (représente la répartition des fissions dans I’espace).
Ceux-ci sont conditionnés par les choix retenus sur la disposition dans l'espace des dif-
férentes structures, sur la masse de combustible et son vecteur isotopique, et sur la présence
d’un modérateur impactant 1’énergie des neutrons.
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2.1.2 Logiciels disponibles

Le flux de neutrons dans le coeur peut étre modélisé par deux types de codes :

— les codes déterministes (en diffusion ou en transport)
— et les codes Monte Carlo.

Ils représentent deux approches distinctes de la résolution des équations décrivant un
phénomene physique (voir ci-dessous : équation de Botlzmann) : méthodes déterministes
et probabilistes. Dans notre cadre d’étude, ’approche déterministe consiste en la résolution
de I’équation de transport ou de I’équation de diffusion par des méthodes de discrétisation
de l'espace, du temps et des énergies. Concernant ’énergie, les sections efficaces, flux,
taux de réactions, ..., sont mises en groupe d’énergie' afin de faciliter la résolution des
équations (résolution de I’équation groupe par groupe). La discrétisation spatiale entraine
la discrétisation temporelle; elle dépend du type d’équation résolue et de la méthode
employée.

Equation de Boltzmann

L’évolution de la population neutronique au sein de cette géométrie est gouvernée par
I’équation de Boltzmann. Elle établit un bilan entre les gains et les pertes des neutrons
par unité de temps et de volume :

— g .
ON(7",v,Q,t) gain — perte
ot — unité de temps et de volume

(2.1)

— oL
avec 1 le vecteur position,
v la vitesse,

- .
) l'angle solide et
t le temps.

La population de neutrons est plus souvent décrite par le flux, qui représente une masse
volumique neutronique :

1
SO(T v, 2, t) = (T, v, Q1) (2.2)
exprimée en neutrons.cm™2.s” L.

Ainsi, I’équation de Boltzmann peut étre dérivée en considérant, dans un volume ar-
bitraire, le bilan des gains et pertes de neutrons :

!Bin énergétique
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Cette équation contient a la fois des dérivées en temps et en espace, ainsi que des
intégrales sur les angles solides et la vitesse des neutrons : c’est la raison pour laquelle elle
est qualifiée d’expression intégro-différentielle de I’équation de Boltzmann.

Les quatre termes de I’équation représentent les quatre facons de modifier la population
neutronique dans un volume de controle :

— le premier terme correspond au bilan entrée/sortie des neutrons dans le volume (signe

négatif : fuites),

— le second représente les absorptions ou les transferts vers d’autres vitesses et/ou vers
d’autres directions dont la probabilité est quantifiée au travers de la section efficace
totale (7, v, 6, t) (signe négatif : disparition de neutrons),

— le troisiéme terme est celui des réactions de transferts (section efficace ¥4(7,v" —
v, ﬁ — ﬁ, t), par ralentissement, upscattering, et/ou changement de direction)
représentant les nouveaux neutrons a comptabiliser (d’ou le signe positif),

— le dernier terme est celui des sources de neutrons internes (fissions) et externes (signe
positif car c¢’est une production de neutrons).

Les codes déterministes en diffusion

Exemples : CRONOS|[6], ERANOSI7], DONJON|[8], SKETCH-INS[9].

Ces codes résolvent I’équation de la diffusion pour déterminer la nappe de puissance.
Ils utilisent des sections efficaces macroscopiques générées a quelques groupes énergé-
tiques?. La réserve principale & émettre sur les codes de diffusion provient de leur nécessité
d’homogénéisation afin de satisfaire aux approximations des équations résolues. Ainsi la
géométrie est homogene a 1’échelle de 'assemblage ou du cceur. Cette approximation reste
valide dans le cas de coeurs de réacteur relativement homogeénes en ce qui concerne les
matériaux et enrichissements combustible. Mais dans le cas d’une forte hétérogénéité, ces
codes peuvent alors montrer leurs limites.

Des couplages avec des codes “systeme” ont été réalisés pour des simulations d’accident
en REP et REB*. IIs sont généralement restreints & des géométries simplifiées mais four-

2Groupes énergétiques : les sections efficaces continues des bases standards sont transformées en données
multi-groupes. Les grandeurs sont alors constantes par groupe énergétique.

3Codes de simulations & 1’échelle du systéme : prise en compte des boucles primaires et secondaires, des
échangeurs de chaleur, ... Mais la modélisation du coeur est généralement un modele simplifié.

“Réacteur & Eau sous Pression (PWR) et Réacteur & Eau Bouillante (BWR)
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nissent des résultats de transitoires satisfaisants. Le programme CRISSUE-S[10, 11, 12]
regroupe quelques uns de ces codes couplés pour des simulations en réacteur a technologie
de caloporteurs en eau. Citons a titre d’exemple :

— le code de neutronique PARCSJ[13], créé pour les études de dynamique suite a une
perturbation dans le cceur a été couplé a plusieurs codes systeme de thermohy-
draulique : TRAC-M[14] et RELAP5[15] (applications : rupture tuyauterie vapeur,
incident de turbine) ;

— le code de cinétique DYN3DJ16] (diffusion a deux groupes) a été couplé au code
systeme ATHLET][17] et a permis la simulation d’incidents de turbine vapeur.
Dernier point notable sur ces codes : ils nécessitent la construction préalable de sections
efficaces auto-protégées (généralement de 2 a 172 groupes d’énergie ou plus) a partir de

codes de transport.

Les codes déterministes en transport

Exemples : APOLLO([18, 19, 20], ECCO|21], DRAGON/[22], DORT-TORT|23], DIAMANT/[24].
Ce sont des codes dits de transport multi-groupes a 2 ou 3 dimensions ; ils résolvent,

dans une géométrie donnée, ’équation de Boltzmann en multi-groupes pour le transport

des neutrons. Plusieurs méthodes peuvent étre employées, en voici les principales :

— méthode des P;; : traitement de ’équation de transport sous sa forme intégrale en
utilisant le formalisme des probabilités de collision. Cette méthode consiste a calculer
les probabilités de premiere collision du neutron dans chaque direction qui définiront
la matrice des P;;. C’est-a-dire, la probabilité quun neutron sortant d'une région 7
atteigne la région j. Le principal attrait de cette méthode est qu’elle peut traiter
plusieurs types de géométrie avec des temps de calcul raisonnables.

— méthode S, : traitement de I’équation de transport sous sa forme intégro-différentielle
en utilisant des méthodes aux ordonnées discretes. Elle fournit donc une solution
angulaire. Elle présente ’avantage de prendre en compte ’anisotropie des chocs et
du flux. En contre-partie, cette méthode posséde un inconvénient non négligeable :
elle ne peut pas traiter tous les types de géométries et notamment les géométries
composées. C’est pourquoi une étape de cylindrisation des géométries est souvent
nécessaire. Malgré cet aspect, cette méthode est largement utilisée et adaptée aux
simulations neutroniques exigeantes. Sa technique de résolution par les ordonnées
discretes permet de traiter avec suffisamment de précision les effets d’anisotropie du
flux. Cette discrétisation sur 47 consiste a calculer le flux angulaire sur un certain
nombre de directions (cf. figure 2.1[5]) que l'on fixe arbitrairement suivant la finesse
requise sur les résultats.

— méthode des caractéristiques : calcule les matrices de collisions directionnelles. Pour
des maillages non structurés (MOC?), cette méthode résout la formulation aux or-
données discretes de I’équation de transport en calculant les flux sur des trajectoires.

5Method Of Characteristics
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F1G. 2.1: Représentation des maillages Sy, Ss, Sig, €t S32 sur un huitieme de sphere

Les codes Monte Carlo

Exemples : MCNP[3], TRIPOLI[25], VIM|[26].

L’approche probabiliste, dite Monte Carlo, ne résout pas une équation comme les codes
déterministes. Elle s’appuie sur deux théoremes fondamentaux : la loi des grands nombres,
permettant d’estimer des valeurs moyennes, et le théoreme de la limite centrale perme-
ttant d’estimer la précision de cette valeur (celui-ci fournit ce qu’on appelle U'intervalle
de confiance ou variance statistique). Un code Monte Carlo est fondé sur le tirage aléa-
toire d'un treés grand nombre d’éveénements (émission de particules), et s’appuyant sur
des probabilités (sections efficaces régissant les interactions entre la particule simulée et
la matiere traversée), il détermine les probabilités statistiques décrivant le transport des
particules. Chaque particule est suivie de sa naissance a sa mort, calculant chaque étape
de son transport, i.e. ses interactions avec la matiere (captures, diffusion, ..., cf. figure 2.2).

Il existe deux modes de simulation : critique ou a sources de fission. Dans notre cas ce
sont des simulations dites critiques : un des intéréts est de vérifier si la réaction en chaine
est auto-entretenue ou non.

Les données de base sur les probabilités d’interaction avec la matiére (sections efficaces)
utilisées par les codes Monte Carlo sont les mémes que pour les codes déterministes. A
la différence pres, qu’ici les données nucléaires peuvent étre utilisées “directement”. Il n’y
a pas d’étape de condensation en énergie ou de correction d’auto-protection. En regle
générale, un code probabiliste requiert bien moins d’approximations qu’un code détermin-
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Fi1G. 2.2: Schéma de traitement de I’équation de transport par I’approche probabiliste en
calcul critique (MCNP)

iste (comme la discrétisation ou I'homogénéisation). Ainsi, un code Monte Carlo donne
acces a la simulation de géométries plus complexes, mais le colit en temps de calcul n’est
pas a négliger. Méme si les techniques de parallélisation permettent de diminuer ces temps,
pour une géométrie complexe nécessitant une variance statistique faible, les temps de calcul
peuvent atteindre une dizaine d’heures.

Les raisons principales du choix d’un code probabiliste pour la partie neutronique du
couplage ont été explicitées dans le chapitre précédent. Ce choix est d’autant plus logique
que le code de supervision et d’évolution combustible MURE inclut déja le couplage avec
le code Monte Carlo MCNP.

2.1.3 Modélisation de la physique mise en jeu

Le code MCNP[3] (Monte Carlo N Particles) est un code largement utilisé par la com-
munauté scientifique en ce qui concerne les codes de transport probabiliste de particules. 11
est développé au LANL (Laboratoire National de Los Alamos). En quelques mots, MCNP
effectue le transport statique des particules (neutrons®, photons, électrons) dans n’importe

SMCNP transporte les neutrons & énergie continue
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quelle configuration tridimensionnelle, ce qui autorise la simulation de géométries exactes.
MCNP permet d’avoir acces aux taux de réaction, flux, coefficient multiplicateur (kcs¢), ...,
mais ne prend pas en compte ’évolution du combustible”. C’est pourquoi le code MURE
a été créé (cf. section 2.3.2).

La premiére étape lors de son utilisation consiste a décrire fidelement la géométrie a
simuler. Pour cela chaque matériau occupera une forme géométrique donnée. Cet asso-
ciation représente ce que 'on appelle une cellule. Chaque cellule peut étre découpée en
plusieurs cellules intérieures suivant le degré de précision requis pouvant par exemple met-
tre en évidence les phénomenes d’effet de peau, ou les taux de combustion sur la longueur
de 'assemblage. Pour les applications liées au couplage avec la thermohydraulique, le dé-
coupage des cellules est surtout fait verticalement, afin de prendre en compte les gradients
de température tout au long du crayon. Une fois cette étape réalisée (qui n’est pas a nég-
liger compte tenu de la complexité d’un réacteur nucléaire), le code MCNP est capable de
déterminer le parcours de chaque neutron simulé dans la géométrie définie.

Toutes les équations régissant une fonction représentative de la population neutronique
se déterminent toujours suivant la méme approche : I’établissement d’un bilan neutronique
entre les instants t et ¢ + dt dans l'intervalle élémentaire des autres variables. Nous avons
établi préalablement I’équation intégro-différentielle (cf. 2.1.2), ot les variables 7 et t ap-
paraissent dans des opérateurs différentiels. Il est possible d’utiliser une forme équivalente
de cette équation mais avec un opérateur intégral (opérateur de Peierls), car dans certains
cas, I’étude de cette équation est bien plus simple écrite sous cette forme.

Celle-ci peut étre établie si I’on suppose explicitement les sections efficaces indépen-
dantes du temps. Le bilan de neutrons s’écrit donc comme :

— les neutrons observés en un point 7 a la vitesse v, & linstant ¢, et se dirigeant

suivant une direction ﬁ),

— sont ceux qui sont partis de 'ensemble des points 7 — sﬁ (avec s la distance entre
ces deux points), a la vitesse v, a l'instant t — 2, suivant la direction ﬁ et n’ayant
pas subit de choc.

En considérant le domaine d’utilisation de 1’équation comme fini (le parcours est de dis-
tance s), alors la forme intégrale de I’équation de Boltzmann peut s’écrire :

®(7,E, ﬁ) :/Ooexp <— /:0 P (7 — s'ﬁ,E) ds') S (7 — sﬁ,E, ﬁ) ds

+/exp (—/ DI (7—3'6,1@) ds')
0 s=0

— —
x //2 (7 O, E - EQ - ﬁ) @ (? — 5O, F, Q’) A dE'
0 4r

(2.4)

"MCNPX le fait depuis peu, mais n’intégre pas un contréle simple de cette évolution
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Le principe de résolution de 1’équation de transport au sein du code MCNP s’établit
ainsi : il calcule une section efficace macroscopique totale d’interaction pour chaque matériau
(composé de différents noyaux - fourni par l'utilisateur) & partir des données nucléaires :

y(E) = sz’zaf(E) (2.5)

avec o] (E) la section efficace microscopique de la réaction r sur le noyau i (probabilité
d’interaction en fonction de I'énergie E de la particule incidente - unité : barns®), et p; la
concentration du noyau i (exprimée en 10**atomes/cm?® ou en atomes/barn.cm).

La section efficace macroscopique totale représente la probabilité par unité de longueur
que la particule subisse une interaction avec la matiere. L’inverse de cette quantité est donc
ce que I'on appelle le libre parcours moyen® : A\(E). MCNP peut alors simuler & proprement
parler le transport de la particule dans la matiere, par le biais d’une succession de tirages
aléatoires censés représenter ce qui se produit en réalité. Le trajet de longueur x entre

deux interactions est déterminé par la loi :

z(E)==XE)In(1 —p) (2.6)

avec p un nombre aléatoire tiré sur [0; 1] selon une loi uniforme.

Ce calcul permet de déterminer le site de 'interaction. De facon analogue, le type de
noyau subissant l'interaction, puis le type de réaction en question sont déterminés. Ainsi le
noyau dont la section macroscopique totale est la plus grande aura plus de chance que les
autres d’étre tiré, tout comme la section efficace la plus importante déterminera la réaction
prépondérante. Ceci dit, c’est un tirage aléatoire qui est réalisé, et par le fait du hasard,
les noyaux minoritaires peuvent étre sélectionnés, il en va de méme pour les réactions tres
peu probables. D’ou la nécessité de simuler un tres grand nombre d’histoires, permettant
de suivre la loi des grands nombres, sinon les résultats peuvent étre erronés'?. Il reste alors
a déterminer la suite de ’histoire du neutron (cas d'un calcul dit KCODE) :

— T’histoire s’arréte s’il y a absorption de la particule ou fuite,

— il peut y avoir émission de particules secondaires, auquel cas leur direction et énergie

sont tirées selon les lois caractéristiques de la réaction responsable,

— et dans le cas d’une fission, le neutron incident est “mort”, mais le site de la fission, le
nombre de neutrons émis, ’énergie et la direction des neutrons issus de cette fission
sont stockés puis propagés lors d’un nouveau cycle de transport (nouvelle génération
de neutrons).

En effet, les calculs pour un systéme critique reposent sur un suivi des générations de
neutrons : un grand nombre de neutrons est propagé a chaque cycle, et plusieurs cycles

81 barn = 10724 e¢m?

9Ce libre parcours moyen X fonction de I’énergie du neutron, représente la distance moyenne entre le
point de départ de celui-ci et le point ou il va subir sa premiere collision

10C’est un phénomene non négligeable & garder & Pesprit méme si le nombre d’histoires de neutrons
simulées est trés grand : certaines zones de la géométrie peuvent étre que trés peu visitées par les neutrons,
et dans ce cas, la statistique sera insuffisante pour aboutir & des résultats exploitables (cf. Chapitre 3).
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sont nécessaires afin d’assurer une précision acceptable. En procédant ainsi, d’interaction
en interaction, de cycle en cycle, MNCP établit a partir des histoires individuelles des
neutrons, un comportement du systeme simulé. Afin de pouvoir exploiter les résultats, soit
pour une évolution combustible, soit pour un calcul couplé avec la thermohydraulique, il
faut demander & MCNP de calculer :

— la valeur moyenne du flux dans chaque cellule,

— et les taux de réactions par noyau pour chaque matériau et pour chaque cellule.

Calcul du flux de neutrons par cellule

Le flux, & une certaine énergie E dans une cellule ou dans un élément de volume V', peut
s’écrire comme étant le rapport de la longueur totale parcourue par les neutrons d’énergie
E au volume considéré. La longueur totale étant la somme des trajets élémentaires x;(E)
calculés préalablement et w; le poids du neutron.

B(E) = Zf/(E)w (2.7)

Une fois ce flux fonction de I’énergie et d’une position établi, il est possible d’exploiter
directement ces résultats afin de déterminer des taux de réactions par cellul; MCNP peut
aussi fournir a I'utilisateur un flux intégré en énergie :

<<I>>—‘1//E/7<I>(E,7)dEd3?’ (2.8)

Calcul des taux de réaction des noyaux dans les cellules

Le calcul des taux de réaction sont indispensables pour 1’évolution du combustible. De
méme, les puissances déposées localement ainsi que les taux de fission sont nécessaires aux
calculs de thermohydraulique!!. Ce calcul est réalisé par MCNP de la maniére suivante :

R] :Ni/ ol (E)®(E)dE (2.9)
E

Avec R le taux de réaction pour le noyau i et la réaction j au sein d’un matériau
inclut dans une cellule et comportant N noyaux. Notons que des calculs a un groupe sont
suffisants, tant pour I’évolution du combustible que pour la thermohydraulique.

Ces quelques exemples de calculs de grandeurs physiques nécessaires aux investigations
sur les réacteurs nucléaires, nécessitent le traitement d’une grande masse de données (au-
tant en entrée du code que la manipulation des fichiers de sortie). C’est pourquoi, dans un
souci d’utilisation aisée, la majeure partie des taches calculatoires ou laborieuses (comme
la gestion des géométries ou des demandes de calculs & MCNP) est gérée par MURE et
ces taches seront explicitées dans la section 2.3.

HTout comme le flux par cellule, les taux de réacteurs doivent étre explicitement formuler par Putilisateur
dans le fichier d’entrée MCNP.
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2.2 Calculs de thermohydraulique

2.2.1 Introduction

Un réacteur nucléaire a pour but la production d’énergie (principalement électrique)
a partir de la fission du noyau. La simulation des fissions engendrant une augmentation
de température dans les combustibles est assurée par les codes de neutroniques. Pour
I’évacuation de la chaleur, et la quantification de I’énergie produite par 'unité, des codes
de thermohydraulique simulant les transferts thermiques et le mouvement des fluides sont
nécessaires. En effet, les limitations du domaine de fonctionnement normal du réacteur
sont principalement liées aux quantités d’énergie qu’il est possible d’évacuer par le biais
d’un fluide caloporteur.

Deux modes se distinguent :

— un mode de fonctionnement normal, pour lequel les limites de puissance sont dimen-
sionnées en fonction des capacités des systemes de production d’électricité (turbines).
Ces mémes limites doivent satisfaire également a la conduite du réacteur en toute
sécurité (montée en puissance, arrét d’une tranche, chargement et déchargement des
assemblages, ...), et bien évidement durant le fonctionnement nominal les contraintes
thermiques et mécaniques sur les matériaux ne doivent pas endommager 'intégrité
des gaines.

— un mode de condition accidentelle ou a chaque instant du transitoire, il est nécessaire
de s’assurer de la tenue des différentes barrieres de confinement, de la bonne efficacité
des systemes de protection actifs ou passif, et que toute la puissance résiduelle puisse
étre évacuée apres 'activation des systemes d’arrét d’urgence.

Quel que soit le mode envisagé, il est nécessaire de s’assurer des conditions de streté en tout
point du réacteur : les variables globales sont donc inadaptées. En effet la répartition de
puissance est non uniforme dans le coeur, il est donc indispensable d’étre capable d’évaluer
le comportement des différentes structures en tout point et notamment sur les canaux
chauds. Le dimensionnement thermique repose sur des grandeurs locales calculées a partir
des profils 3D de puissance. Elles permettent de déterminer la puissance maximale possible
du réacteur a partir des facteurs locaux, synonymes de valeurs maximales a ne pas dépasser.

Quelques exemples de grandeurs thermohydrauliques utilisées :

— Puissance volumique en W/m3. Elle représente 1’énergie dégagée par unité de temps
et de volume. Cette donnée permet le calcul de la répartition des températures
dans les éléments combustibles et la détermination des criteres de non fusion de ces
derniers.

— Masse volumique de flux de chaleur en W/m?2. C’est une énergie dégagée par unité
de temps et de surface (surface de la gaine). Dans le cadre d’un flux de chaleur
uniforme azimuthalement, cette grandeur est équivalente a la puissance linéique.
Elle est surtout utilisée a des fins de dimensionnement thermique.

— Puissance linéique en W/m. Elle représente 1’énergie produite par unité de temps et
de longueur dans le combustible. Tout comme la masse volumique de flux de chaleur,
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cette quantité est contrainte par les phénomenes pouvant porter atteinte a 'intégrité
de la premiere barriere de protection : les gaines.
Les simulations couplées neutronique / thermohydraulique permettent aux concepteurs de
nouveaux réacteurs, de s’assurer rapidement de la viabilité du systeme dans des condi-
tions nominales, et d’estimer au premier ordre, une valeur maximale de puissance totale
que le réacteur pourrait fournir. Il faut garder a ’esprit que les contraintes thermiques
imposées lors du dessin d’un ceeur, sont essentiellement liées au comportement du crayon
combustible et de sa gaine tout au long de l'irradiation. Les principaux criteres dont il
faut s’assurer sont :
— la température du combustible doit toujours étre bien inférieure a sa température
de fusion (critére arbitraire et validé par 'autorité de sureté),
— les contraintes thermo-mécaniques sur la gaine ne doivent pas altérer son intégrité,
— les températures du caloporteur ne doivent pas atteindre des valeurs critiques pour
lesquelles les phénomenes d’oxydation de la gaine s’accélerent, ce qui entrainerait

une augmentation massive de la production d’hydrogene!?.

2.2.2 Logiciels disponibles

Tout comme en neutronique, plusieurs types de code existent, mais ces codes ne
réalisent généralement pas des simulations aux mémes échelles :
— les codes systeme (échelle macroscopique : cceur + échangeurs de vapeur + boucles
secondaires et tertiaires + pompes ...),
— les codes sous-canaux (échelle du coeur),
— et les codes de CFD '3 (généralement 1’échelle est microscopique : quelques crayons,
un assemblage)

Les codes systeéme

Exemples : CATHARE[27], RELAP[28], ATHLET|[17].

Les codes systeme sont généralement basés sur un modele simplifié & une dimension,
mais permettent en revanche de simuler les différentes boucles du systeme!?, y compris
pour certains codes, les générateurs vapeur et les écoulements & diphasiques. Le détail sur
les canaux chauds, ou la carte des températures dans le cceur en 3D ne sont pas accessibles
avec ce type de code. Cependant, ils sont trés appropriés a la simulation couplée pour

2Rappelons que P’accident de Tchernobyl a été initié par une explosion vapeur provoquée par la rupture
des gaines et la mise en contact du combustible “brulants” avec ’eau du systéme de refroidissement ; quant
a la seconde explosion qui souleva la dalle supérieure du cceur (2000 tonnes), elle a été causée par un
dégagement d’hydrogeéne (produit par réaction électro-chimique entre la gaine et la vapeur d’eau & tres
haute température).

3Computational Fluid Dynamics - simulation numérique en mécanique des fluides

Dans un REP, le circuit primaire permet 'extraction de la chaleur du coeur, le secondaire est responsable
de la production de vapeur et son passage en turbine, et le troisiéme circuit assure le refroidissement du
circuit secondaire.
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des transitoires d’accident : le couplage déja cité entre ATHLET (Analysis of Thermal-
Hydraulics of LEaks Transient) et DYN3D en est un exemple pour les accidents en réacteur
a eau bouillante. Le code du CEA CATHARE (Code Avancé de THermohydraulique pour
les Accidents sur les Réacteurs & Eau), est utilisé principalement pour les études de siireté
des REP. Il permet ainsi de fournir des réponses en ce qui concerne la gestion d’un accident
et les actions & intenter. CATHARE a été couplé avec un code de diffusion neutronique
(CRONOS2) et un code de thermohydraulique sous-canal (FLICA4). L’avantage d’un tel
couplage par rapport a celui présenté dans cette these, ou a ceux cités précédemment,
est sa vision a la fois large et focalisée qu’il apporte sur les phénomenes physiques qui
entrent en jeu dans un réacteur nucléaire. En effet, il permet la simulation de la cuve en
trois dimensions, et également la simulation complete des boucles primaire, secondaire et
tertiaire. A titre d’exemple, dans un couplage neutronique thermohydraulique sur la cuve
du réacteur, la température d’entrée dans le cceur est généralement prise comme constante,
ou prédite par un modele simple simulant les échanges thermiques entre le circuit primaire
et secondaire. Alors qu’avec un couplage de type CATHARE-CRONOS-FLICA[29], des
modeles validés et qualifiés sont utilisés a tous les niveaux. Des simulations d’accident
comme la perte de réfrigérant (bréche dans le circuit primaire : LOCA%), ou une défaillance
sur les générateurs de vapeur peuvent étre réalisés avec un minimum d’hypotheses et de
simplifications.

Les codes sous-canaux

Exemples : COBRA[30], FLICA[31], MATRA[32], STAFASI[33].

Les codes sous-canaux'%, de par leurs méthodes de résolution, sont prévus pour simuler
les écoulements du circuit primaire dans le cceur. Leur maillage est dit sous-canal car
chaque assemblage du cceur est représenté par des sous-canaux, formant des volumes de
controle (cf. figure 2.3) dans lesquels sont résolus les équations de conservation. Ce type
d’analyse s’est développé dans les années soixante pour les besoins du dimensionnement
des systemes d’arrét d’urgence des cceurs de réacteurs a eau sous pression, car elle autorise
I’évaluation locale du refroidissement des crayons combustibles les plus chauds.

Par exemple, FLICA4 est un code diphasique tridimensionnel pouvant réaliser des
simulations en régime permanent ou transitoire. Il résout les trois équations de conservation
pour le mélange diphasique (masse, quantité de mouvement, énergie), plus une quatrieme
équation de conservation de la masse pour la phase dispersée. Les échanges thermiques
sont calculés & partir de corrélations dépendant de la nature de 1’écoulement (convection
simple phase, ébullition nucléée sous-refroidie ou saturée, ...) et de ses caractéristiques
hydrauliques (turbulence, coefficient de frottement pariétal, ...).

Les codes de CFD
Exemples : TRIO_U[34], SATURNE[4], FLUENT|35], CFX]36].

151,088 Of Coolant Accident.
16Qub-channel.
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F1G. 2.3: Représentation géométrique de la modélisation sous-canal : Avec L;; la distance
entre les centres des canaux ¢ et j; [;; la largeur de I'espace entre les crayons ¢ et j. Cette
modélisation permet le calcul des courants transverses notés g (vitesse massique transverse
du fluide entre les canaux i et j).

Ici on passe d’une modélisation continue a un modele discret par l'utilisation d’une
grille de maillage. La géométrie physique est modélisée fidelement, puis discrétisée avec un
maillage bien plus fin qu'avec un code sous-canal (cf. figure 2.4!7). La taille typique des
ces mailles est plus petite que les volumes de controle présentés ci-dessus. L’avantage est
qu’a chaque noeud de la grille, les grandeurs physiques comme la vitesse, la pression, la
concentration, sont disponibles. Les résultats issus de ce type de simulation sont bien plus
précis et riches qu’avec les deux autres types de codes!®. La complexité de la géométrie
n’est ici pas un probléme en ce qui concerne la modélisation, par contre, plus la géométrie
est complexe ou grande, plus les cofits en terme de temps de calcul deviennent importants.
C’est la raison pour laquelle, ces codes sont le plus souvent employés pour simuler de
petites structures ou une partie réduite d’un élément beaucoup plus grand. Ainsi, méme
si la simulation d’un cceur est possible avec les codes de CFD, les temps de simulation et
de besoin en mémoire risquent d’étre prohibitifs.

2.2.3 Modélisation de la physique mise en jeu

Pour des raisons déja évoquées dans le premier chapitre, le code COBRA a été sélec-
tionné pour le couplage : il permet la simulation des canaux et assemblages en trois di-
mensions ainsi que les écoulements diphasiques. Il est aussi libre d’utilisation et disponible
dans la base de données de la NEA'"”. L’utilisation de ce code est similaire & 'utilisation

17Réalisée avec le mailleur GMSH lors des premiéres investigations et prises en main des codes de ther-
mohydrauliques potentiellement utilisables pour le couplage, ’emploi d’un mailleur externe était nécessaire
car le code de CFD employé, SATURNE, n’en n’inclut pas.

8Les codes de CFD sont beaucoup utilisés dans les domaines de 'aéronautique, aérospatiale, la mé-
canique automobile, ... Ils permettent par exemple d’avoir acces aux champs de vitesse entourant un
véhicule en déplacement (par la résolution des équations de Naviers-Stokes), ce qui permet d’améliorer par
la suite son aérodynamisme.

Yhttp ://www.nea.fr/abs/html/nea-1614.html
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(a) Modélisation de la structure d’une cellule (b) Maillage d’un volume

Fia. 2.4: Exemples de géométries simples avec un code de CFD, réalisées avec le mailleur
GMSH.

du code MCNP dans le sens ou COBRA utilise un fichier d’entrée, dans lequel sont for-
matées toutes les données nécessaires a ’exécution, et créé un fichier de sortie apres avoir
réalisé la simulation. Cependant, le fichier d’entrée ne se limite pas a une description du
milieu comme pour MCNP, mais des modeles hydrauliques doivent en plus étre spécifiés
et de nombreuses données géométriques doivent étre préalablement calculées (nombre de
crayons de chaque type, nombre de sous-canaux, les connexions entre chacun d’eux, les
périmetres mouillées et chauffants, les sections de passage, ...). Son utilisation nécessite des
connaissances en thermohydraulique, c¢’est la raison pour laquelle un couplage automatisé
a été réalisé.

Le code COBRA-EN (Coolant Boiling In Rod Arrays) a été développé a partir du code
COBRA-3C/MIT|30]. La modélisation de I’écoulement du caloporteur est basée sur des

modeles d’écoulement2°

qui décrivent les flux de masses liquides et vapeurs dans le systeme,
et integre des modeles de transferts de chaleur calculant ’échauffement des structures et
les échanges convectifs du caloporteur.

Ce modele est basé sur des postulats qui sont les principes de conservation[30] :

— conservation de la masse du mélange,

— conservation de la quantité de mouvement du mélange,

— conservation de I’énergie du mélange.

Les équations différentielles de conservation conduisent a systeme d’équations aux dif-

20Pour rappel, un modele d’écoulement est un ensemble d’équations permettant de représenter le com-
portement de 1’écoulement sous certaines conditions.
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férences finies qui sont résolues par COBRA dans chaque volume de controle (,j) (cf.
figures 2.5 et 2.6).

gap k
channel i channel n=l+I-i
j+1
j+1
Mij Tij
| I J
Aije—
o hij Pij O wy axial
i interval |
: % Ty J
«tf— W’ .,
k
[ 1 : axial
‘ ‘ ‘ level j-1
Mij1 Pijq

F1G. 2.5: Volumes de controle (vue latérale)

Equation de conservation de la masse

AX n
AiTt] (pij — pij) + mgj —mij—1 + AX; kze: eikWrj =0 (2.10)
Avec :
— ¢ l’indice du canal,

— 7 l'indice du niveau axial,

k lindice du “gap” de passage (connexion entre les sous-canaux permettant le calcul
des courants transverses, le gap désigne la distance séparant deux structures juxta-
posées comme deux crayons combustibles ou un crayon et un tube guide, cet espace
sur toute la hauteur du crayon détermine l'interface de passage : cf. figures 2.5 et
2.6),

— A la surface de passage (m?),

— p la masse volumique du mélange (k9/m3) : ap, + (1 + oy)pi,

p" la masse volumique du mélange au pas précédent (k9/m?),
— pr la masse volumique de la phase liquide (kg/m3),
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channel | channel I

F1G. 2.6: Volumes de controle (vue d’en haut)

— py la masse volumique de la phase vapeur (kg/m?),

— «la fraction de vide (elle est calculée pour chaque élément de volume en fonction des
choix de modélisation choisi par 1'utilisateur : modele EPRI, corrélation de Smith,
corrélation d’Armand, ...),

— my; le débit masse axial (k9/s) du canal ¢ entre le niveau axial j et j + 1,

— wy; le courant transverse (kg/m/s) au niveau axial j entre les canaux adjacents au
canal 7,

— e orientation des courants transverses (e;; = +1 - positif si le courant est sortant

de la cellule),

n l'indice du canal adjacent délimité par le gap k.

Le premier terme correspond a la quantité de masse dans le volume de controle, les autres
représentent les flux de matiere : le premier (m;;) décrit les transferts de masse provenant
du volume de controle au dessous de celui considéré, le second (m;;—1) les fuites de masses
vers le volume de controle du dessus, et le dernier pour les courants transverses.

Equation de conservation de la quantité de mouvement

La modélisation mathématique des quantités de mouvement se divise en deux équations
représentatives de la quantité de mouvement axiale (équation 2.11) et radiale (équation
2.12).

L’équation de conservation de la quantité de mouvement axiale :
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AX; ’ 1%
e (mij - m?}) +migUs; + AX; ) ey einwiiUyy = —Ai (Pyj = Bij1)

A 2 1% i i Y Y
—gA;AXpijcosd — % (75?;? + Kwv )ij |mij % — [TAX; D e Wy (Uz-j - Unj)
(2.11)
Avec :

— g l'accélération de la pesanteur (m/s?),

— P la pression (Pa),

— 0 le degré d’inclinaison du canal par rapport a la verticale,
— f le facteur de friction pariétale,

— ¢? le facteur de friction en double phase,

— K le coefficient de perte de charge des grilles d’espacement,
— fr le facteur correctif des courants transverses,

/ . . , . / —7)2
— v le volume spécifique effectif défini comme : v = (f;v + ((11_;:))pl (m3),

— U’ la quantité de mouvement relative effective définie comme : U’ = %v/* (kg.m/s).
Les termes de gauche de I'égalité correspondent a ’emmagasinement d’une quantité de
mouvement, ainsi qu’aux flux axial et transverse. Pour la seconde partie de 1’égalité :

— le premier terme représente I'impact de la différence de pression axiale,

— le second terme prend en compte la baisse de pression due a I’élévation du fluide,

— le troisieme terme permet la simulation des pertes de charge de frictions,

— et le dernier correspond au bilan de quantité de mouvement radial due aux turbu-
lences.

L’équation de conservation de la quantité de mouvement radiale :

AX; . s 1 AXxY”
2 (s — w0l + U wt: — ULk = EAX Pyt — = | K 1w
A (wrg — wiiz) + Upywiy — Uy Wiy AP = 5 | Ko y Wi | Wi
(2.12)
Avec :

- UT;] la quantité de mouvement pour le gap (kg.m/s),

— Pyj_1 la différence de pression entre deux canaux adjacents (Pa),

— K¢ le coefficient de perte de charge,

— s I’épaisseur du gap.
La partie gauche de ’égalité est la somme du stockage de la quantité de mouvement et des
flux transverses. La partie droite se décompose en un terme prenant en compte les écarts
de pression et d’un autre décrivant les pertes de charge dues aux frictions au passage du

gap.
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Equation de conservation de I’énergie

% [p;j (hij — h?]) + hij (pij — p;})] + ﬁ (mijhfj — ml-jflh;"j71> + Zkei eikwkjhzj
= Zrei PT(I)irQ;j - Zkei w;cj (hij - hnj) - Zkei Crsk (Tij - Tnj) + Zrei TQ(I)irq;j
(2.13)
Avec :
— r l'indice du crayon,
— ®;, la fraction de puissance relachée dans le canal i par le crayon r,
— P, le périmetre chauffant du crayon r (m),
— h Penthalpie du mélange tel que : h = zhy, + (1 — 2)h; (J/kg),

— x la qualité de I’écoulement (rapport entre le débit vapeur et le débit total : z =
Gy _ pvaUv
G T pU, )’

— hy enthalpie de la phase liquide (J/kg),

— hy Venthalpie de la phase vapeur (J/kg),

— hy, Penthalpie du pas précédent (J/kg),

~ ¢ la masse volumique de flux de chaleur (J/m?/s),

— ¢ la puissance linéique (J/m/s),

— w les courants transverses turbulents (kg/m/s),

— T la température (K),

— n l'indice du canal adjacent connecté par le gap &,

— C% la conductivité thermique du fluide (W/m?/K),

— rq la fraction de puissance déposée directement dans le fluide,

~ p’ la masse volumique dite effective[30].
Le premier terme correspond au stockage de I’énergie dans le volume, le second représente
les échanges d’énergie axialement, et le troisieme les échanges par courants transverses.
Pour la seconde partie de 1’égalité, le premier terme décrit la puissance déposée dans le
volume de contréle par les crayons inclus dans le sous-canal, le second exprime les échanges
dus a la turbulence, le troisieme ceux dus a la conduction et le dernier prend en compte
les dépots de puissance qui chauffent directement le fluide.

Toutes ces équations sont résolues pour chaque volume de controle. En ce qui concerne
les courants transverses, il est a noter qu’ils ne sont pas calculés dans chaque direction.
Par exemple, pour un pavage carré (type REP), ces courants sont déterminés dans deux
directions, ainsi de proche en proche et pour chaque volume de controle, tous les courants
peuvent étre calculés (cf. figure 2.7). Ceci implique la connaissance des connexions entre
chaque volume de controéle, ce qui représente une difficulté supplémentaire dans le cadre
d’un couplage qui se veut générique (cf. chapitre 3).

Ces équations régissent le mouvement du fluide, mais nécessitent la connaissance de
certaines propriétés du caloporteur, comme les fonctions d’état, et aussi des relations de
fermeture, c’est-a-dire des conditions aux limites qu’il faut aussi modéliser (exemple :
frottement aux parois, échanges de chaleur, ...).
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F1c. 2.7: Résolution des équations dans les volumes de controle

Modélisation des échanges de chaleur

Trois types d’échanges de chaleur existent : la conduction, la convection et les échanges
radiatifs?!. Le traitement de ces échanges sous COBRA se décline en plusieurs étapes :
— un modele de conduction dans le combustible et dans la gaine,
— un modele de conduction dans ’espace libre entre la gaine et la pastille combustible
(appelé lame de gaz),

— et enfin un modele de convection sur la paroi de la gaine pour les échanges avec le
fluide caloporteur.

Conduction dans les structures Le modele de traitement des échanges de chaleur
a l'intérieur des structures impose une géométrie cylindrique. Ce qui est généralement le
cas : les crayons combustibles se composent d’une pastille fissile, entourée d’une gaine. A
sa fabrication, la gaine n’est pas en contact avec la pastille, mais un espace entre ces deux
structures est maintenu (son épaisseur est de l'ordre du pourcent du rayon de la pastille).

L’équation résolue pour la conduction dans les structures est I’équation de la chaleur
en une dimension (les transferts de chaleur axiaux?? et angulaires sont négligeables devant
les transferts de chaleur radiaux : les isothermes sont cylindriques) :

211es échanges de chaleur radiatifs suivent la loi de Stefan, ce qui implique qu’ils n’aient une importance
significative que sous certaines conditions accidentelles : en effet le rayonnement ne devient prépondérant
que sous trés haute température, qui sont bien supérieures aux valeurs en fonctionnement normal.

22Lors de la discrétisation axiale d’un crayon combustible, lors de la discrétisation axiale, 1'utilisateur
devra maintenir dans chaque maille une hauteur > diameétre.
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oT;

(pCpV)i ot

= Qi1 Aic1 + Qi1 Ai + Q;'V; (2.14)

Avec :

— p la masse volumique (kg/m?),

— () la capacité calorifique (J/kg/K),
— V le volume de la maille traitée (m?),

T la température au noeud considéré (K),

— ri—1 et r; les coordonnées radiales qui encadrent le noeud i (cf. figure 2.8),

— Qi—1,i le flux de chaleur du noeud (i — 1) sur i : Q;—1,; = —k@T/8r|r:rFl(W/m2),
— A;_1 la surface d’échange de chaleur entre le noeud (i — 1) et i (m?),

~ Qit1,i le flux de chaleur du noeud (i + 1) sur i : Qiy1; = +kIT/0r|,_, (W/m?),
— A; la surface d’échange de chaleur entre le noeud i et (i + 1) (m?),

— k la conductivité thermique (W/m/K),

— Q" la puissance volumique (W/m?).

z Fuel pellet Gap Clad
1 .2 : 4. S Coolant
bulk
r0=0 rq ro ra ra Iy
r

Fic. 2.8: Maillage dans les structures pour le traitement des échanges thermiques

Echanges thermiques dans la lame de gaz ILe modele traite les phénomenes de
conduction dans le gaz et de radiation (modeéle VIPRE[37]). Mais il n’inclut pas de modeéles
de déformation ou d’échanges de chaleur par contact. Pour utiliser cette modélisation, les
quantités de matiere en gaz (Helium, Xénon, Argon, Krypton, Hydrogene, Azote) doivent
étre spécifiées. Cependant une alternative a cette modélisation existe : une constante peut
alors étre choisie par 'utilisateur pour le coefficient d’échange thermique. C’est le choix
qui a été fait pour le benchmark présenté au chapitre 4 : hyqp = 10 W/m?/K.

Echanges convectifs avec le caloporteur La modélisation des transferts thermiques
convectifs se déterminent ainsi :

¢ =h(T, —Tn) (2.15)

Avec :
— ¢ la masse volumique de flux de chaleur (W/m?),
— T, la température pariétale® (K),

ZTempérature en paroi : couche externe de la gaine



2.2 Calculs de thermohydraulique 37

— T, la température de mélange?* du caloporteur (K),
— h le coefficient d’échange thermique (W/m?/K).

2.00 —
- Critical
heat flux
1.60 —
—_— Transition
o boiling
£ 120 —
=
=, Film
< - boiling
_':j' Nucleate
o boiling
T 0.80 —
T
] Minimum film
boiling heat flux
0.40 —
7] Single-phase
forced convection
0.00 I IIIIIIII I IIIIIII| I IIIIHI| I IIIII|I| I IIIIIII|
0.01 0.10 1.00 10.00 100.00 1000.00

Wall-to-fluid temperature drop [K]

Fic. 2.9: Courbe de Nukiyama,

La valeur du coefficient h est déterminée par COBRA en fonction du régime d’ébullition
(cf. figure 2.9) :

— convection forcée monophasique liquide,

— ébullition nucléée sous-refroidie,

— ébullition nucléée a saturation,

— ébullition de transition,

— ébullition en film,

— et convection forcée en simple phase vapeur.
La détermination des caractéristiques d’écoulement est primordiale pour ’évaluation des
différentes températures en régime d’ébullition (cf. figure 2.10). Par exemple dans le cas des
REP, un départ d’ébullition sur le canal chaud est possible, mais si le code ne prend pas en
compte les phénomenes d’ébullition, alors les températures seront sur-évaluées. En effet le
coefficient d’échange thermique augmente rapidement des I’apparition des premieres bulles
de vapeur car le changement de phase liquide-vapeur permet une meilleure extraction de

24Température moyenne du caloporteur dans la maille considérée
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la chaleur.
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Fia. 2.10: Les différents régimes de 1’ébullition convective

2.3 L’outil MURE

2.3.1 Introduction

MUREJ[38] (MCNP Utility for Reactor Evolution®®) est un code développé a I'TPN
d’Orsay et au LPSC de Grenoble. Celui-ci, qui peut également étre pergu comme un
ensemble d’outils pour les simulations de neutronique utilisant MCNP, est écrit en langage
orienté objet (C++) et comprend environ 40000 lignes de code. Son développement est
assuré par 10 hommes-an.

MURE est né de la volonté de réaliser des études d’évolution combustible & partir de
calculs de taux de réactions issus d’'un code Monte Carlo (cf. section 2.3.2).

ZMURE est disponible en téléchargement & la NEA - package 1845.
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MURE peut aussi étre seulement utilisé comme interface au code MCNP : il gere par
exemple la construction des géométries et leur transcription en langage MCNP, la recherche
et D’écriture des codes des matériaux aux températures souhaitées et le fichier XSDIR
associé?% la construction des tallies pour les calculs de taux de réaction, ... Un utilisateur
de MURE peut ainsi réaliser des simulations MCNP sans jamais créer directement les
jeux de données d’entrée MCNP et peut s’abstenir d’exploiter lui-méme les fichiers de
sortie. MURE dispose en effet des options nécessaires permettant, au travers de classes,
de rechercher I'information dans les fichiers de sorties MCNP. MURE dispose également
d’une interface graphique conviviale pour I’exploitation des résultats (cf. figure 2.11).

Inventory | Crass-Section | Flux | Reaction Rate | Keff | Conversion Rate Radintoxicity ISpatiaI var |
#cti |FP1 |FP2 |FPa |FP4 | Gas 1] misci|
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Fi1G. 2.11: Interface MureGui pour le post-traitement des résultats

En ce qui concerne la description de la géométrie, la modélisation dans MURE s’ac-
corde avec la maniere dont elle est réalisée dans MCNP, mais elle se fait de fagon plus aisée
et orientée objet. Ainsi I'utilisateur définit des objets renvoyant a des formes géométriques,
qui peuvent étre déja prédéfinies dans les classes (ce qui simplifie encore la modélisation, cf.
figure 2.12). Un effort important a été fourni par les développeurs de MURE afin de gérer
au mieux les noeuds : intersections et unions permettant la définition de structures com-

26]e fichier XSDIR contient les codes de tous les matériaux utilisés et nécessaires & ’exécution de MCNP
avec le lien pour chacun d’eux vers un autre fichier regroupant leurs valeurs de section efficace
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plexes. De méme que dans MCNP, ’association de formes géométriques et de matériaux
constituent des cellules.

* 4 Shapes de base

> Cylinder (o) - ) * Création d’objets
o Sphere ‘ , Shape_ptr S(new Sphere(R x..2)).
, Shape_ptr B(new Brick(a/2,b/2,¢/2));
Plane (1/2 «) I
el + Manipulation

» Brick B->Translate(dx,dy,dz);
double center[3]={x0,y0,z0};
B->Rotate(phi,theta, psi,center);

+ Union/Intersection de B>>S;
Shapes: les Nodes

B A»B B
> Tube ° ‘A "A
» Hexagon ‘

F1G. 2.12: Création de la géométrie avec I'outil MURE

2.3.2 Traitement de I’évolution des matériaux

MCNP calcule les flux dans chaque cellule pour une géométrie et des compositions de
matériaux donnés. A partir de ces résultats d’irradiation des matériaux, MURE résout
numériquement les équations d’évolution de Bateman (cf. équation 2.16) pour chaque
noyau du systeme considéré.

ON;(1)
ot

= = NNi(t) + Y O NTING () + Y Ny () (o7 T0) = Ni() Y (0:g) (2.16)
J J’

T

avec : (0¢) = [o(E)¢(E)dE.

Les deux premiers termes représentent les réactions de décroissance, et les deux suivants
les réactions nucléaires. C’est une équation bilan dans laquelle sont symbolisés par j — i les
noyaux indicés j conduisant, par décroissance ou par réaction, a la production de noyaux
indicés i. Le vecteur N(t) représente les concentrations a linstant ¢ des radionucléides
membres d’une chaine de filiation radioactive. Les rapports de branchement r sont connus :
les relations de filiations ont été préalablement listées?”. Les modes de décroissances utilisés
sont ceux de la librairie JEFF et de la référence[39]. Modélisé sous forme d’arborescence,
cet arbre des noyaux peut étre simplifié?® afin d’économiser du temps de calcul.

*"Exemple : les rapports de branchement sont égaux & 1 pour les réactions de capture (sauf pour le cas
de "' Am), et au rendement de fission pour le cas des produits de fission.
28Simplification par temps de demi-vie minimum, par suppression des réactions peu significatives, ...
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Une fois construit pour chaque noyau composant une cellule, et pour chaque cellule
évoluante, ce systeme d’équations couplées est résolu par la méthode d’intégration Runge-
Kutta. Un algorithme intégrateur d’ordre 4 a pas variable a été retenu[40]. Cependant nous
supposons que le flux calculé au dernier pas MCNP et utilisé pour le calcul MURE d’évolu-
tion des matériaux reste quasi-inchangé. Dans la pratique, les premiers temps d’évolution
font appel a plus de calculs MCNP car le combustible n’est pas irradié uniformément dans
le tout le cceur (facteurs de forme trés important en début de vie).

Un calcul d’évolution dans MURE se présente comme un enchalnement de calculs
de flux (MCNP) et d’irradiation de la matiere (MURE au travers de la résolution des
équations de Bateman). Ce processus itératif (cf. figure 2.13) est répété ainsi jusqu'au
dernier temps d’évolution souhaité. Celui-ci comprend trois étapes majeures :

— exécution d’un calcul MCNP au temps t;,

— lecture des taux de réactions et des flux calculés par MCNP, puis résolution des

équations de Bateman,

— génération d’un nouveau fichier d’entrée MCNP prenant en compte les nouvelles

compositions isotopiques pour le calcul a ;1.
Au cours d’un calcul d’évolution, différents parametres de contréle peuvent étre utilisés
comme :

— le maintien d’un calcul a puissance du réacteur constante,

— le maintien du facteur de multiplication effectif constant (actions sur des poisons

consommables ou les barres de controle),

— la prise en compte d’un rechargement combustible avec les temps de refroidissement

associés[41], ...

Arbre des noyaux
(Décroissances

& Réactions) (o) o)
dN _ dN _
e . ~ dt =AN ~ dt AN
Définition du systtme —— MCNP ——  MCNP —> ----- —> MCNP
(géometrie, materiaux, source, ...) =0 + Conditions A + Conditions
o d’évolution AL gévolution & Z A

Fia. 2.13: Principe général du traitement de I’évolution dans MURE

2.3.3 Accélération des calculs par une méthode multi-groupes

Lorsque des taux de réactions sont nécessaires dans une simulation neutronique avec
MCNP, deux tallies doivent étre employés. L’un est pour déterminer le flux (tally F4) dans
un volume et 'autre pour déterminer un taux de réaction (correspondant & l’association
d’un tally de flux F4 avec un tally multiplicateur FM). Dans le calcul considéré, MCNP
calcule donc l'intégrale du flux pondéré par une section efficace macroscopique (cf. équation
2.9). Le probleme de cette méthode est que MCNP a besoin, pour chaque valeur d’énergie
de neutrons, de récupérer la valeur de la section efficace pour les calculs de taux de réaction.
Ces valeurs sont stockées dans la mémoire vive au travers de tableaux, mais la recherche
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de la section efficace a 1’énergie voulue est cotiteuse en temps de calcul.

Pour remédier a cela, une voie différente a été choisie grace a la supervision du code
MCNP par MURE[42]. Pour le calcul du méme taux de réaction, nous ne réalisons qu'un
seul calcul de flux en fonction de I’énergie (tally F4) dans MCNP. Une fois la simulation
terminée, ¢’est MURE lui méme qui va calculer les taux de réactions. Ainsi, un seul acces
disque est réalisé a la fin du calcul, en remplacement de la recherche des valeurs de section
efficace dans les tableaux & chaque cycle. De plus, nous travaillons sur des groupes d’én-
ergies et non plus en ponctuel (imposé par cette méthode de calcul : 'obtention d’un flux
en fonction de I'énergie impose un découpage énergétique explicite). C’est un découpage
tres fin qui a été réalisé, et donc aucune correction d’autoprotection n’est nécessaire?”. Par
défaut, MURE utilise 17900 groupes (cf. figure 2.14).

Energie 104 eV - 1eV 1eV - 10eV 10eV - 10keV 10keV - 0.1MeV | 0.1MeV - 20MeV

Nombre de

bins/décade 100 500 5000 1000 500

10°

10°

107

10°®

vl v vl v v v vl il il 1l

Emed)

10°

10° 10 107 10° 10° 10* 10° 102 10" 1

Fia. 2.14: Découpage énergétique pour les calculs en multi-groupes

Le gain sur les temps de calcul sont de 'ordre de :

— au moins 30 fois plus rapide avec un calcul sur un processeur

— au moins 16 fois plus rapide avec un calcul parallélisé sur 8 processeurs
L’erreur induite par la mise en groupe est de 'ordre du pourcent en comparaison aux
calculs & énergie ponctuelle. Cette erreur est due a ’absence d’autoprotection dans le
domaine thermique; et dans le domaine rapide, a la non prise en compte des tables de
probabilité pour les résonances non résolues.

29 Au premier ordre, les corrections d’autoprotection sont négligeables



Chapitre 3

Couplage des codes de
neutronique et de
thermohydraulique

L’utilité d’un couplage neutronique thermohydraulique a été introduite dans le premier
chapitre. Elle s’inscrit dans la logique de I'enrichissement des codes de calculs. Cependant
une notion importante doit étre soulignée, elle fait d’ailleurs parti du cahier des charges
a respecter dans ce travail de these : conserver 'aisance de la réalisation des simulations
neutroniques antérieures de MURE. De bonnes connaissances en thermohydraulique et
en mécanique des fluides sont toujours préférables, mais nous le verrons au cours de ce
chapitre, elles ne sont pas indispensables & la réalisation d’études couplées avec le code
MURE.

Une seconde difficulté, elle aussi informatique, devait étre surmontée : la compatibilité
des nouvelles méthodes des classes liées au couplage avec toutes les autres méthodes déja
existantes, et celles qui seront développées dans le futur. Cet aspect, ajouté a la nécessité
d’avoir un couplage générique (non lié & un type de réacteur nucléaire), furent des étapes
délicates a gravir. Mais ces contraintes présentent l’avantage de maintenir le code MURE
a un haut degré d’efficacité : tant en termes de possibilités de simulations qu’en termes

d’améliorations ultérieures.

3.1 MURE comme logiciel de supervision

La premiere démarche pour la création d’un ensemble d’outils (de codes) simple d’u-
tilisation, consiste a faire communiquer 'utilisateur avec un seul et unique code/langage.
C’est MURE qui assure cette gestion, ce n’est qu’avec les méthodes MURE, écrites en
C++, que l'utilisateur du systeme couplé traitera. L’inconvénient a cela est que toutes
possibilités doivent étre envisagées au préalable. Chose qui demeure délicate a réaliser.
C’est la que T'utilité du langage informatique C++ prend tout son sens. En effet, si le
code est correctement écrit, I’ajout de nouvelles méthodes est possible a posteriori, sans
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modification des classes déja réalisées.

La simplification des méthodes a utiliser pour réaliser une simulation couplée est aussi
rendue possible par la maniére dont a été écrit MURE. Toutes les méthodes des différentes
classes sont indépendantes les unes des autres et peuvent se solliciter entre elles et commu-
niquer ensemble. Cet aspect était indispensable dans le cadre de cette these. Un couplage
générique n’aurait pas pu étre réalisé sans cela. Néanmoins certaines limitations, dues au
code de thermohydraulique COBRA sont a garder a ’esprit : en effet, seuls des écoulements
dans un réseau de tubes cylindrique est possible. Par exemple la simulation d’un réacteur
a plaques, comme le RJH (Réacteur Jules Horowicth), n’est pas possible. Cependant, mal-
gré aspect académique du code BATH (cf. section 3.2), celui-ci maintient la possibilité
de réaliser des études sur des réacteurs a géométrie “non conventionnelle!”, moyennant de

bonnes connaissances en thermohydraulique et en mécanique des fluides.

MURE assure seul U'interface homme machine. Il gere la création de la géométrie et
les calculs arithmétiques associés pour les codes de neutronique et de thermohydraulique.
Il assure également la bonne mise en oeuvre des codes, ainsi que leurs communications et
la mise a jour des données échangées et les conséquences que cela implique, notamment
en ce qui concerne les sections efficaces dépendantes en température pour les simulations
MCNP.

Différentes classes prennent en charge la modélisation : une classe s’occupant de la
modélisation des réseaux 3D pour la partie purement neutronique? et une classe gérant la
partie thermohydraulique, héritant de la premiere.

Pour la partie neutronique, la classe se nomme ReactorMesh?. Elle assure la création de
tous les objets nécessaires a la simulation, a savoir la duplication des matériaux, structures
et cellules, et leurs cohésions au sein d’'une matrice 3D symbolisant une modélisation en
trois dimensions. Elle gere toute la partie descriptive de la géométrie : les plénums, le
nombre de crayons, de tubes guides ou autres structures, ainsi que leurs positions.

Pour la partie thermohydraulique la classe s’appelle COBRA?. Elle se décline en trois
fichiers gérant respectivement :

— la construction des objets spécifiques a la thermohydraulique, le calcul de toutes les
grandeurs nécessaires a la réalisation de la simulation, I’identification des structures,
sous-canaux et volumes de controle et leurs connexions, et également le recouvrement
des maillages entre les géométries neutronique et thermohydraulique,

— Décriture du fichier d’entrée du code COBRA,

— larelecture du fichier de sortie du code COBRA, le calcul des moyennes, si un groupe-
ment de cellules a été réalisé, ainsi que ’actualisation des nouvelles températures et
masses volumiques.

Lau regard de la grande majorité des réacteurs existants dont le cceur est un pavage de crayons.

2Classe qui peut étre utilisée indépendemment d’un calcul couplé mais simplement dans le cadre d’une
simulation neutronique.

3ReactorMesh comprend environ 2000 lignes de code.

4COBRA comprend environ 2000 lignes de code.
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3.2 Traitement simplifié de la thermohydraulique

Le code BATH (Basic Approach of Thermal-Hydraulics), intégré dans les classes du
code MURE, assure la généricité du couplage neutronique thermohydraulique®. En effet,
le code COBRA-EN présenté précédemment, ne permet en 1’état actuel des choses, que la
simulation numérique des écoulements en eau dans un réseau de crayons.

BATH, qui est une approche analytique de la physique régissant les échanges de chaleur,
n’a pas la prétention d’étre un code en soi de simulation thermohydraulique, mais fournit
par contre des résultats acceptables, qui permettent d’avoir une premiere idée sur un con-
cept novateur. Une limitation & ce code repose sur les équations qui sont résolues : il ne
permet que la simulation d’écoulement monophasique sur un canal moyen (les courants
transverses ne sont pas pris en compte). En revanche, n’importe quel fluide caloporteur
peut étre simulé, du moment que les grandeurs thermodynamiques s’y rapportant sont
fournies, et que certaines corrélations d’échanges sont également mentionnées. Actuelle-
ment, ce code permet la simulation de :

— D’eau légere, ’eau lourde et le sodium liquide pour les caloporteurs[43, 44, 45, 46, 47,

48, 49],
— le zircaloy et l'acier pour les structures[50, 51],
— Poxyde d’'uranium (UOX), le MOX (PuUO3), et 'oxyde de thorium pour les pastilles
combustibles creuses ou pleines[52].
Tout autre fluide caloporteur, structures de gainage ou type de combustible peut étre ra-
jouté au code, en fournissant simplement les fichiers de grandeurs thermodynamiques s’y
rapportant comme les valeurs de capacité calorifique ou de masse volumique, ... Toutes
ces valeurs doivent étre fonction de la température. Des modules d’interpolation en spline
cubique sont utilisés pour l'interpolation des valeurs aux bonnes températures. L’inter-
polateur qui lie les points (zx,yr) et (Tx+1,yk+1) est de forme polynomiale du troisieme
ordre :

3

sk(x) = spo + sk1(x — x) + sg2(r — azk)2 + sp3(z —2k)” avecw € [xg, xp1]  (3.1)

Il est soumis & des contraintes de continuité sur les valeurs interpolées ainsi que sur les
dérivées premieres et secondes.

Une observation doite étre faite : la courbe représentant les valeurs qui seront suscep-
tibles d’étre interpolées, ne présente pas de variations importantes de pente. En effet, de
par les limitations imposées par les équations résolues dans BATH, aucun changement de
phase ne peut étre pris en compte (ce qui induirait des variations brutales sur certaines

5A Torigine, ce code a été créé afin de réaliser le premier couplage neutronique thermohydraulique. En
effet, 'intérét de ce code était de pouvoir plus facilement cibler les difficultés informatiques et physiques
liés au couplage inter-disciplinaire. Ainsi, on a pu se concentrer sur un probleme a la fois. Alors que si
COBRA avait été couplé directement, plusieurs problemes indépendants se seraient manifestés en méme
temps, et le debuggage en aurait été gravement affecté. Cependant, ce code n’a pas été abandonné, car les
résultats qu’il fournissait étaient honorables et qu’il est facilement modifiable et évolutif.
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grandeurs thermodynamiques). Si dans I’avenir de telles variations doivent étre envisagées,
alors une méthode d’interpolation plus robuste devra remplacer 1'actuelle (par exemple en
faisant appel aux polynémes de Tchebychev).

A la différence de COBRA, I'utilisation d’un couplage neutronique thermohydraulique
avec BATH nécessite un petit peu plus d’intervention de 'utilisateur. A savoir :
— le repérage des canaux “typiques” a simuler (par exemple un canal moyen par as-
semblage) grace a une numérotation par zone radiale,
— le repérage des niveaux axiaux pour chaque canal (ces seuls deux ajouts dans le jeu
d’entrée assurent la communication entre la neutronique et la thermohydraulique),
— la spécification des dimensions (rayon interne et externe de la pastille combustible,
épaisseur de la lame de gaz et de la gaine, surface de la cellule élémentaire et sa
hauteur),
— la spécification des structures et matériaux (nature du caloporteur, de la gaine et du
combustible, ex : eau, acier et MOX),
— et les conditions de fonctionnement (température d’entrée du circuit primaire et son
débit massique, et la puissance).
Seules ces données, descriptives, sont nécessaires, tous les calculs des grandeurs présentées
ci-dessous sont réalisées automatiquement.

3.2.1 Relations de base résolues

Les bases de la thermique reposent sur la loi de Fourier[53], qui donne I'expression du
flux de chaleur en fonction du gradient de température dans un élément de volume solide :

— —_—
¢ = —A.gradl (3.2)

Avec :

— ¢ le flux de chaleur (W/m?),

— A la conductivité thermique du matériau (W/m/K),

— T la température du matériau (K).
A partir de cette loi, on peut en déduire ’équation de la chaleur en effectuant un bilan
énergétique : la chaleur recueillie par le milieu est égale a la somme des sources de chaleur
internes et externes (cf. équation ci-dessous).

or
P
Pour la résolution des équations de thermique et de thermohydraulique, le code BATH

c, =P+ (~div ) (3.3)

définit un canal élémentaire, qui dépendra de I'organisation structurelle des crayons com-
bustible dans les assemblages (cf. figure 3.1) : ce canal s’échauffe grace a la puissance
dissipée par un crayon dans le cas d’'un maillage carré, et d'une demi aiguille dans le cas
d’un maillage hexagonal de type RNR. Les calculs sont faits dans le cadre d’une simula-
tion en régime permanent. Le canal est découpé axialement afin d’avoir acces aux dépots
d’énergie locaux et de bénéficier d’un couplage neutronique thermohydraulique en 2D RZ.
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aiguilles
crayons
Canal élémentaire d’un Canal élémentaire d’un
maillage hexagonal maillage carré
(type RNR) (type REP)

Fia. 3.1: Canaux élémentaires pour les modélisations thermohydrauliques

3.2.2 Echauffement du fluide caloporteur dans une tranche axiale

Le bilan énergétique pour chaque tranche axiale est le suivant : toute la chaleur dissipée
est recueillie dans le caloporteur. Ainsi :

Tsortie _ Tentrée + qPA
caloporteur — + caloporteur <mC >
p

(3.4)

Avec :

— Tealoporteur 1la température du caloporteur en entrée ou en sortie de la cellule consid-
érée (K),

~ g la masse volumique de flux de chaleur en paroi (W/m?) - équivalent a q,

— A Taire de la surface d’échange (m?),

m le débit massique du caloporteur (kg/s),
— () la capacité calorifique du caloporteur (J/kg/K).

Calcul de la température de paroi de la gaine

Quand on se rapproche de la gaine, on observe une augmentation progressive de la
température du caloporteur (cf. figure 3.2). Cependant cette augmentation ne sera calculée
que sous forme de bilan : nous n’aurons pas acces finement au gradient de température,
mais seulement a la valeur du saut entre la température moyenne du caloporteur et la
température de paroi de la gaine. Cet écart est dépendant du type de convection (naturelle
ou forcée) et de la nature du caloporteur (liquide, métal liquide, gaz, ...). C’est au travers
du coefficient d’échange thermique h que ces aspects physiques seront pris en compte :

)

%:i+f (3.5)
Avec :
— Tty la température en paroi de la gaine (K),

sortie entrée
calaporteur+T

— T, la température moyenne du caloporteur telle que T, = goatoportent (),
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F1G. 3.2: Couche limite thermique

— h le coefficient d’échange thermique (W/m?/K).
Le coefficient d’échange thermique se calcule avec 'aide des nombres adimensionnels :

_ Nu-k
=D,

h

(3.6)

Avec :

— Nu le nombre de Nusselt,

— k la conductivité thermique du caloporteur (W/m/K),

— Dy, le diametre hydraulique tel que Dy, = % (m),

— S la section de passage du fluide (m?),

— P le périmetre mouillé (m).
Le nombre de Nusselt® se calcule au moyen de corrélations pré-établies et dépendantes de
la nature de 1’écoulement (ces corrélations sont valables pour certaines plages de valeurs
d’autres nombres adimensionnels représentatifs des conditions d’écoulement).

— Cas de 'eau légere ou de ’'eau lourde :

Nu = 0.023Re8 pro-4 (3.7)

C’est la corrélation de Dittus-Boelter, valable pour des nombres de Reynolds (noté Re)
et de Prandtl (noté Pr) compris entre :

2500 < Re < 10°
(3.8)
0.7 < Pr <160
— Cas des métaux liquides comme le sodium :
Nu = 6.3 + 0.0167Re"8 pro-93 (3.9)

C’est la corrélation de Notter et Sleicher, valable pour des nombres de Reynolds et de
Prandtl compris entre :

5Le nombre de Nusselt représente le rapport du temps de diffusion thermique sur le temps de réponse
thermique.
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10* < Re < 10
(3.10)

41073 < Pr<o0.1

Afin de calculer le coefficient d’échange thermique par 'intermédiaire du nombre de
Nusselt, deux autres nombres adimensionnels doivent étre connus.

— Le nombre de Prandtl” qui se définit comme : Pr = £ g" .
— Le nombre de Reynolds® tel que Re = %.

Avec :

— 1 la viscosité dynamique (N.s/m?),

— p la masse volumique (kg/m?),

— U la vitesse (m/s).
Des systemes d’avertissement ou d’arrét du calcul ont été mis en place pour le cas ou les
conditions d’utilisation des corrélations thermohydrauliques seraient violées.

3.2.3 Conduction dans la gaine

On fait 'approximation que la gaine n’est pas soumise & des dépots de chaleur. Ainsi,
pour déterminer la conduction de la chaleur dans la gaine, on résout ’équation de Laplace :
V2T = 0, avec 'approximation que les gradients de températures longitudinaux et angu-
laires sont nuls (les isothermes sont fonction du rayon). Cette approximation est valable
si la hauteur de chaque volume considéré est tres supérieure a I’épaisseur de la gaine.

/7

q

Ty(r) = Teg + 5y 0 <Trﬂ> (3.11)

Avec :

— T4(r) la température au rayon r de la gaine (K),

— ¢ la puissance linéique (W/m),

— k(T') la conductivité thermique de la gaine en fonction de la température (W/m/K),

— Teg le rayon extérieur de la gaine (m).
Cette résolution se fait sur chaque noeud de calcul (le nombre est arbitraire). La valeur
de la conductivité thermique est donc actualisée a chaque noeud, soit par interpolation si
les valeurs de k sont fournies sous forme de tabulation, soit grace a une corrélation.

— Corrélation pour la conductivité thermique du zircaloy :

kz, = 12.767 — 5.4348.107% . T + 8.9818.107¢ . T2 (3.12)

— Corrélation pour la conductivité thermique de I’acier 316 SS :
kss = 9.0109 4+ 1.5298.107% . T (3.13)

"Le nombre de Prandtl est le rapport des effets visqueux sur les les effets thermo-conductifs, il sera donc
faible pour les gaz et grand pour les huiles

8Le nombre de Reynolds caractérise Papparition de la turbulence, il est le rapport entre 'inertie et le
frottement visqueux
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3.2.4 Chute de température dans la lame de gaz entre la pastille com-
bustible et la gaine

Le calcul de la chute de température dans la lame de gaz est un aspect beaucoup plus
compliqué a modéliser que la plupart des autres phénomenes physiques qui entrent en jeu
dans les simulations de réacteurs nucléaires. En effet, plusieurs facteurs interviennent pour
I’évaluation du coefficient d’échange thermique dans le jeu radial.

A la construction d’une aiguille combustible, un espace entre la pastille et la gaine est
créé. Généralement il est rempli d’un gaz inerte (He) sous pression. Cependant, des le début
de l'irradiation plusieurs altérations structurelles apparaissent, en voici les principales :

— dilatation radiale et axiale thermique non uniforme de la pastille et de la gaine

(entrainant une diminution du jeu - cf. figure 3.4),
— relachement de gaz de fission dans le combustible, qui par migration atteignent la
lame de gaz (pollution de I’hélium par les gaz de fission).
Or, pour déterminer le coefficient d’échange thermique dans ce milieu, le jeu radial et
la composition du milieu doivent étre parfaitement connus. En effet si on appelle h ce
coefficient alors il peut s’exprimer ainsi :

h = he+ hye + heond (3.14)

Avec :

he le coefficient d’échange thermique de contact (pour le cas ot la pastille combustible
et la gaine sont en contact physique),

h, le coefficient d’échange thermique radiatif (celui-ci ne dépend que des températures
et des propriétés des matériaux, donc il n’est pas affecté par les aspects présentés; en
revanche, son role est négligeable sauf en cas d’accident grave pour lequel les températures
sont plusieurs fois supérieures aux températures a puissance nominale),

heond le coefficient d’échange thermique par conduction dans le gaz (celui-ci dépend du
jeu radial et de la composition isotopique du gaz).

Tous ces coefficients dépendent de parametres tres difficilement modélisables, méme par
I'utilisation d’un code de thermomécanique. Ainsi, méme si 'emploi couplé d’'un code de
thermomécanique aurait I’avantage de s’assurer de la bonne tenue des crayons combustibles
et gaines aux sollicitations fortes auxquels ils sont contraints, une description fine et réaliste
de la conduction dans cette lame de gaz ne serait pas pour autant atteignable.

En conséquence, deux méthodes empiriques sont envisageables :

— soit forcer un saut de température en utilisant la littérature ('ordre de grandeur

pour les REP est de 30 degrés, et de 280 degrés pour les RNR[53]),

— soit utiliser une valeur constante pour le coefficient global d’échange thermique (h)

dans la lame de gaz, également issue de la littérature ou d’autres calculs (dans un
REP l'ordre de grandeur est de 10* W/m?/K[54]) et I'utiliser dans la corrélation :
q

T =T S 3.15
e ig 2T hT e ( )

Avec :
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— Tec la température en surface de la pastille combustible (K),
— Tig la température intérieure de la gaine (K),
— Tec le rayon externe de la pastille combustible.

3.2.5 Conduction dans la pastille combustible

Plusieurs approximations sont nécessaires pour la modélisation des échanges de chaleur
dans la pastille combustible. Premiérement, comme cité précédemment, nous faisons I’hy-
pothese que l'intégrité de la pastille est conservée, tout comme ses caractéristiques de
conduction de la chaleur (ce qui revient a négliger 'apparition des gaz de fission et sa dé-
formation?). L’approximation que toute la puissance est déposée dans le combustible est
aussi retenue, comme celle de considérer que les gradients de températures sont radiaux.
Ainsi, I'équation décrivant la conduction dans la pastille est une équation de Poisson :
EV2T + Q" = 0. Soit :

i@UOi—ﬁMa@m<:>} (3.16)

ec
Avec :
— T,(r) la température au rayon r du combustible (K),
~ Q" la puissance volumique (W/m?),
— 7. le rayon interne de la pastille combustible (m).

3.2.6 Evaluation des pertes de charges

Meéme si 'impact des pertes de charges sur les données thermohydrauliques du calopor-
teurs ne sont pas prises en compte, une indication de cette valeur est fournie & l'utilisateur
(on se place dans le cas d’écoulement permanent, incompressible, monophasique et turbu-
lent en conduite lisse).

A~Ptotal = APaccélération + APgr(wité + A-Pirréversibilités (317)

Les pertes de charge dues a ’accélération peuvent étre négligées car les variations de
vitesses sont négligeables en fonctionnement normal.
Les pertes de charge dues & la gravité sont des pertes réversibles (conservation de

I’énergie mécanique) :

APy, qvite = pghsind (3.18)

avec p la masse volumique (kg/m?), g l'accélération de la pesanteur (m/s?), h la
hauteur de 1’élément simulé (m), et 6 angle de la conduite par rapport & I’horizontale en
degrés.

9Rappelons que ces données sont difficilement quantifiables. Méme si le taux de production de gaz de
fission a fait 'objet de plusieurs simulations, I'impact de la migration des gaz et des sites de bullage est
bien moins évident a déterminer.
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Les pertes de charge irréversibles se décomposent en deux parties : celles dues au frot-
tements sur la paroi de la gaine (frottements de Darcy[55]), et celles dues aux singularités
(passage au travers d’une grille de maintien par exemple).

2
APfrot‘terrwnts = f%ﬂ% (319)

Avec :

— f le coefficient de frottement de Darcy — Weisbach,

— L la longueur de 1’écoulement (m),

— D le diametre hydraulique équivalent de la conduite (m),

— U la vitesse d’écoulement du fluide (m/s).
Pour l'estimation du coefficient de Darcy — Weisbach, la corrélation de Mc Adams a été
retenue : f = 0.184Re~%2, valable pour des nombres de Reynolds tels que 30000 < Re <
1000000.

En ce qui concerne les pertes de charge par singularités, elles s’expriment ainsi :

(3.20)

pU?
APsi7’Lgula7‘ités = KT

Avec K le coefficient de perte de charge de la singularité. Ces coefficients sont spéci-
fiques & chaque type d’obstacle rencontré[56].
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F1a. 3.3: Mlustration de résultats de calculs couplés avec BATH sur un assemblage REP

3.2.7 Réflexions sur les modélisations thermohydrauliques

Il est important de garder a l’esprit, que quel que soit le degré de finesse que 1’on
peut obtenir avec un code de thermohydraulique, certains parametres nous échappent. La
résolution des équations couplées de la mécanique des milieux continus et de la thermo-
hydraulique donne de tres bons résultats. Mais ces calculs sont rendus complexes par la
modification des propriétés de matériaux due a leur évolution au cours de l'irradiation et
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aux parametres de fonctionnement du réacteur (cf. figure 3.4[53]). A cela viennent s’a-
jouter les phénomenes physico-chimiques tres complexes : interaction des gaz de fission
avec la pastille combustible, interaction du caloporteur avec les structures, ...

Ainsi, un choix a été fait dans le cadre de cette these : la mécanique n’a pas été
ajoutée au package MURE. En effet, méme si les lois régissant le calcul des contraintes,
déformations élastiques et plastiques, dilatation thermique, gonflement ou fissuration sont
connues, leur ajout dans MURE aurait induit plus d’incertitudes sur les résultats qu’il
n’aurait amené d’amélioration en terme de précision. De plus, enrichir le code d’aspects
mécaniques sans utiliser ces résultats pour des ajustements de données thermohydrauliques
aurait été regrettable.

Le couplage avec un code qualifié de thermo-mécanique, riche en termes de possibilités
de simulation, serait une voie cohérente avec le travail réalisé.
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Fia. 3.4: Comportement des crayons et aiguilles combustible sous irradiation
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3.3 Gestion de la géométrie

L’utilisation d’un code Monte Carlo, MCNP dans notre cas, présente I’avantage, parmi
d’autres, d’avoir une approche purement descriptive de la géométrie du systeme simulé.
Cependant, la modélisation des structures composant un cceur de réacteur peut étre trés
laborieuse suivant le code utilisé. C’est donc un des atouts de MURE, qui se charge de
transcrire en langage MCNP la géométrie que 'utilisateur lui aura spécifiée de maniere
plus conviviale. Rappelons en effet, que la modélisation d’une géométrie sous MURE est
beaucoup plus aisée que sous MCNP. Méme si MCNP inclut tout comme MURE des
structures élémentaires comme des tubes, des hexagones, ..., la manipulation de ces formes
prédéfinies, ou de toute autre structure est par contre aisément faisable dans MURE, tout
comme les modifications géométriques des éléments déja existants dans la simulation. Le
langage C++ orienté objet assure lui aussi la facilité des manipulations.

Cependant, méme si créer un réseau de crayons, puis un réseau d’assemblages composés
de ces crayons sous MURE ne demande pas un temps exagéré, I’étape qui consiste a les
différencier les uns des autres (c’est a dire réaliser des duplications indépendantes) est
nettement plus longue et donc sujette a des erreurs. De plus, il est autant nécessaire de
faire une différenciation axiale afin de prendre en compte I’échauffement du fluide le long
de ’assemblage et également les disparités de températures radiales.

Prenons un exemple simple : la simulation d’un quart de cceur de réacteur sans tubes
guides et composé des mémes crayons (dimensions, compositions, enrichissements). Rien
qu’au niveau structural cela représente la création d’une cinquantaine d’assemblages com-
posés d’une centaine de crayons chacun, chaque crayon disposant d’une pastille com-
bustible, d’une gaine et d’'une cellule représentant le caloporteur. Grace a la simulation
par réseaux (implémenté dans MCNP et dans MURE), cela reste une tache concevable
dans des temps raisonnables. Mais dans le but d’une simulation couplée avec la thermo-
hydraulique, il faut aussi découper chaque crayon de chaque assemblage une dizaine de
fois, afin d’avoir une différenciation également axiale. Sans parler de la création de chaque
matériau, de leurs associations a des structures afin de former des cellules, de la création
d’une géométrie analogue dans le langage du code de thermohydraulique, de la gestion
de I'identification une a une de chaque cellule et volume de controle et de leur communi-
cation, ...; la seule modélisation de la géométrie devient tres longue a réaliser et surtout
pratiquement inutilisable pour des applications futures qui nécessitent des modifications
(dimensions, enrichissements, ...). De plus, une telle approche obligerait 1'utilisateur & se
former a la manipulation du code de thermohydraulique. Or le but de cette these est de
fournir un outil de simulation couplée a des neutroniciens.

C’est dans ce souci d’utilisation simple, tant en neutronique, que pour des simulations
couplées, que la classe ReactorMesh a été créée. Nous le verrons, la simulation d’un coeur
de réacteur, méme tres hétérogene au sein méme de chaque assemblage, devient une tache
plus aisée.
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3.3.1 Neutronique

La classe ReactorMesh assure la réalisation du maillage par I'utilisation d’outils dédiés.
Non seulement ils permettent de ne plus avoir a gérer des structures comme sous MURE,
mais en passant par les méthodes de la classe ReactorMesh toutes les dimensions et po-
sitionnement dans I’espace sont gérés automatiquement. Ainsi pour créer un assemblage,
il suffit de spécifier les dimensions des rayons combustibles, d’épaisseur de gaine et le pas
de la cellule élémentaire, ainsi que les matériaux associés. En quelques lignes de code on
obtient directement un assemblage avec ses centaines de crayons. Si pour les besoins de la
simulation, un découpage axial est nécessaire, alors il suffit de préciser le nombre de niveaux
axiaux souhaités et le découpage et duplications associées sont réalisées automatiquement.

La gestion des géométries plus complexes est assurée par le méme type de méthode.
Cependant les structures doivent étre préalablement déterminées dans la classe Reac-
torMesh. En I’état actuel, plusieurs types de structures ont été implémentées a savoir (cf.
figure 3.5) :

— les tubes guides,

les barres de controle,
— les crayons dits exotiques avec différentes couches annulaires de combustible (couches
avec des poisons consommables ou différents enrichissements),

et la gestion des plénums (surtout utilisé pour la cohérence de ’homogénéisation des
températures en sortie de coeur quand un calcul couplé est réalisé).

Caloporteur

Gaine
Tubes guides

Caloporteur
Gaine

Barres de contréle
Poison consommable

Caloporteur
Gaine

Crayons exotiques
Matériau 1

Matériau 2

Fic. 3.5: Illustration des cellules élémentaire pré-définies
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Le placement de chaque chaque crayon peut étre réalisé automatiquement ou dans le
cas de géométries complexes chaque structure (différente de celles déja pavées) est placée
manuellement. Par exemple, pour les tubes guide, apres une déclaration de dimensions et
de matériaux comme présenté ci-dessus, I'utilisateur déclare pour cette nouvelle structure
les dimensions s’y rapportant, tout comme les matériaux la composant. Ensuite, il place
un a un les tubes par ’emploi d’une méthode ne requérant que la position relative de la
structure dans 1’assemblage (dans un repere cartésien). Par exemple pour une structure au
centre de ’assemblage, la position sera (0,0). Il en va de méme pour toutes les structures
implémentées dans la classe ReactorMesh.

Pour la réalisation de géométries complexes, la démarche reste tres descriptive, ce qui
apporte deux avantages :

— une simplicité d’utilisation qui assure la rapidité de création d’une géométrie,

— et en conséquence une tres faible source d’erreur.

Comme pour les autres structures, le découpage axial est réalisé automatiquement a 'appel
d’une seule fonction en début de fichier d’entrée MURE. Pour ce qui est de la différenciation
radiale, a savoir créer des zones pour lesquelles toutes les grandeurs physiques seront
traitées indépendemment'?, soit c’est réalisé automatiquement par zones cylindriques, soit
I'utilisateur spécifie au moment de placer les structures dans quelle zone celles-ci doivent
figurer (cf. figure 3.6, chaque code de couleur représente une zone).

3.3.2 Thermohydraulique

En ce qui concerne l'utilisateur, le fait de réaliser une étude couplée a la thermohy-
draulique ne demande aucune action supplémentaire. Seuls quelques parametres de fonc-
tionnement sont requis :

le température d’entrée,
— le débit massique,
— la pression en sortie

et en ce qui concerne les options facultatives on peut citer la présence et le position-
nement des grilles, ou la concentration de bore.

Ces données restent des parametres factuels, l'intérét est d’ailleurs de les faire varier afin
de tester la viabilité d’un concept.

Nombre de calculs sont effectués automatiquement afin de pouvoir réaliser les études
de thermohydraulique. Les principaux sont :
— le recouvrement des maillages entre les géométries (la modélisation sous COBRA se
différencie nettement des modélisations en neutronique, cf. figure 3.7),
— le calcul du nombre de crayons, tubes-guides et sous-canaux,
— la récupération des valeurs de dépdts de puissance pour chaque crayon (cf. section
3.4.1),

10A Pidentique de chaque niveau axial, chaque zone radiale est traitée indépendemment 1’une de 'autre,
ce qui permet par exemple de faire évoluer le combustible de maniére hétérogéne, ou d’avoir une couplage
avec la thermohydraulique aussi fin que nécessaire.
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Fic. 3.6: Mlustrations de géométries

I'identification des canaux et crayons ainsi que les connexions entre les différents
canaux (cf. figure 3.7),

la section de passage entre chaque sous-canal et les sous-canaux adjacents (qui varie
suivant les dimensions des crayons, si un tube guide ou une autre structure est
présente),

les volumes de controle dans lesquels chaque crayon dissipe son énergie,

I’aire de passage, le périmetre mouillé et chauffant de chaque sous-canal,

les dimensions de pastille combustible, lame de gaz et épaisseur de gaine pour chaque
crayon,

le regroupement des sous-canaux structurellement identiques sous une méme caté-

s 11
gorie™, ...

Communication entre les disciplines

Les codes de neutronique et de thermohydraulique doivent échanger des données. La

voie que nous avons choisie étant de réutiliser des codes existants et de les coupler, deux

méthodologies sont possibles :

le couplage interne (qui consiste & modifier les sources des codes afin d’avoir des
variables partagées),

HTmposé par le code COBRA.
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Fia. 3.7: Modélisation géométrique sous COBRA

— le couplage externe (qui revient & conserver en 1’état les codes existants, ce qui
implique une communication par échanges de données en externe).
L’avantage du couplage externe réside dans le fait que lorsque les codes sont améliorés par
leurs développeurs et mis a disposition de la communauté, ils restent compatibles avec le
travail sur le couplage déja réalisé. Ce qui apporte une pérennité au systeme. C’est donc
en toute logique que cette voie a été suivie'?.

Cependant elle implique quelques réserves. Le couplage n’est donc pas un couplage fort :
le séquencage linéaire des codes est incontournable. L’ordonnancement des calculs est donc
le suivant : les codes s’enchainent en échangeant des données a chaque fin de calcul d’'un
des deux codes. Les résultats de 'un sont exploités afin de redéfinir les parametres initiaux
de calcul de I'autre (cf. figure 3.8). Un inconvénient a cette méthode est la grande quantité
de données qu’ils doivent échanger. C’est la raison pour laquelle, tout a été automatisé,
de la conception de la géométrie a I'exécution des codes, en passant par les échanges de

données.

3.4.1 Communications de la neutronique vers la thermohydraulique

A partir d’une distribution de températures dans le systéme simulé!3, la neutronique
(MCNP) détermine un profil de flux (tallies F4). MURE calcule ensuite les taux de réac-
tions et détermine ainsi la distribution de puissance en trois dimensions. Pour chaque
cellule, ou groupement de cellules (combinaison de zone radiale / niveau axial), une valeur
de puissance totale est associée. Disposant des informations nécessaires sur les dimensions
des structures, le calcul des équivalences en puissance linéique est réalisé.

12Rappelons que de toutes facons le CNRS ne dispose pas des droits de distribution des codes MCNP et
COBRA.

13Nous nous limitons dans cette partie de discuter uniquement des grandeurs échangées & savoir des
températures, masses volumiques et puissances.
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Pas n=n+1
n n n n
T 1 Tr,i Tc,i Pe,i P,-n C,-n
4
Calcul de neutronique
v
n n n n n+l n+l
T 1 Tr,i Tc,i Pe,i P; Cz‘
\ 4
Calcul de thermohydraulique
\ 4
n+l n+l n+l 7+l +1 +1
T i Ts; Tc,i Pei P,-n C:l

F1G. 3.8: Ordonnancement des calculs : avec T la température du combustible, T la tem-
pérature de la structure, T, la température du caloporteur, P la puissance locale déposée,
C' la concentration de Bore, I'indice n le pas du calcul, I'indice ¢ la ieme cellule

En effet le code COBRA est en attente de valeurs de puissance linéique, mais pour
chaque crayon. Si la simulation neutronique est une modélisation crayon par crayon, alors le
transfert d’information est direct. Si par contre la neutronique a nécessité un regroupement,
comme c’est généralement la cas pour des simulations a ’échelle de plusieurs dizaines
d’assemblages, alors chaque crayon d’une méme zone se verra attribuer le méme dépot de
puissance. C’est I"approximation du flux plat pour les éléments en question (rappelons que
dans une méme zone tous les crayons sont identiques'*). D’oti la nécessité de s’assurer de
la cohérence des choix de regroupement. Généralement, celui-ci ne s’applique que sur des

cellules voisines pour lesquelles le flux est trés similaire.

3.4.2 Communications de la thermohydraulique vers la neutronique

A partir de cette nouvelle carte des dépots de puissance, COBRA peut calculer la
distribution des températures correspondante. Ces résultats sont bien plus fins que dans
la simulation neutronique : plusieurs noeuds de calcul sont présents au sein d’une méme
cellule. Les résultats récupérés dans le fichier de sortie ne sont pas exploitables directement,
des moyennes doivent étre réalisées. De plus, si plusieurs cellules sont regroupées au niveau
neutronique, une seconde moyenne doit étre faite.

Ta numérotation des zones est entiérement arbitraire, elles ne sont en rien liées & un positionnement
dans l'espace, elles permettent simplement d’alléger un calcul.
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Par exemple pour des cellules indicées ¢ devant étre identiques pour la neutronique, la
température ou la masse volumique allouée a la zone / niveau correspondant est la moyenne
de toutes les cellules qui la composent. Cependant, par exemple pour le caloporteur, les
volumes & “mélanger” n’étant pas obligatoirement les mémes (présence de tubes-guides
par exemple réduisant de ce fait la section de passage, di au diametre plus important
de la gaine), nous raisonnerons sur des quantités d’énergie, prenant donc en compte les
quantités de matiere et non pas des grandeurs intensives comme la température.

Pour cela, nous considérons ’ensemble des cellules a “mélanger” comme un systéme
thermodynamiquement isolé, qui n’échange donc aucune énergie avec le milieu extérieur.
Le systeme est adiabatique, ce qui implique ) . Q; = 0 (avec Q;1'énergie contenue dans
la cellule 7). Nous ne considérons pas non plus de changement d’état de la matiere ou de
réactions thermiques.

Ainsi :

Qi = micpi (Teq - Tz) (3 21)
soit pour le mélange : >, m;iCp, (Teq —T;) =0 '

Avec m la masse (kg) et C), la capacité calorifique massique (J/kg/K), Tey la tem-
pérature dite d’équilibre du systéme (K) s’exprime telle que :

_ Zz miCpiTi
Zi micpi

De méme pour la masse volumique du systéme pe, (kg/m3) on assure la conservation

T., (3.22)

des masses :

Peq = Zzpzvz
eq — ZV;

Toutes ces données une fois formattées pour la modélisation neutronique, sont util-

(3.23)

isées comme données d’entrée pour le calcul MCNP suivant. Ceci implique une contrainte
supplémentaire : disposer de sections efficaces en fonction de la température pour tous les
matériaux présents dans le systeme.

3.5 (estion des sections efficaces en fonction de la tempéra-
ture

Les capacités des méthodes développées permettent des modélisations en trois dimen-
sions pour un systeme couplé entre la neutronique et la thermohydraulique. Afin d’étre
cohérent avec ce degré de précision, les sections efficaces utilisées pour les calculs d’interac-
tion neutron-matiere en neutronique doivent étre finement interpolées. Ce qui permettra la
prise en compte des effets Doppler avec un degré de finesse du méme ordre que celui utilisé
pour les découpages spatiaux. En thermohydraulique, les résultats permettent d’avoir des
profils de température continus. Cependant, pour la partie neutronique, ces profils sont
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F1a. 3.9: Illustration de résultat d’un calcul couplé avec COBRA - zoom sur un assemblage
arbitraire du cceur

pris en compte, si et seulement si, les sections efficaces sont disponibles aux températures
correspondantes. Rappelons que dans un calcul couplé, les contre réactions thermiques sont
principalement dues aux changements de masse volumique de la matiere'® et a 'impact
des températures sur les sections efficaces.
Il existe différentes méthodes pour générer des sections efficaces en fonction de la
température :
— une interpolation & partir de deux sections efficaces disponibles & des températures
qui encadrent la valeur souhaitée,
— la génération de nouvelles sections efficaces a différentes températures avec un pas
arbitraire.
Ces deux méthodes ont chacune leurs avantages et inconvénients. Pour la premiere, 'a-
vantage est d’avoir des données discretes, mais en contrepartie les temps de calculs sont
augmentés en raison du recours aux pseudo-matériaux (cf. section 3.5.3). En ce qui con-
cerne la seconde, I'inconvénient majeur est le fait que la précision dépend de la richesse
des tables générées.

3.5.1 Traitement de la dépendance en température des sections efficaces
par l'outil NJOY

C’est la méthode la plus directe, ne requérant qu’une unique démarche préalable :
générer toutes les sections efficaces des différents isotopes présents dans les bases de don-
nées aux températures souhaitées. Dans un souci d’économie en espace disque, nous avons

15Plus particulierement du caloporteur.
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procédé a la génération des sections efficaces en fonction de la température pour les noyaux
suivants :

— les actinides tous les 100 degrés, ainsi que I'oxygene, le sodium et ’hydrogene,

— et tous les 300 degrés pour les autres noyaux.
Toutes ces sections efficaces ont été générées grace a I'outil ENDF2ACE[57] (inclu dans
MURE) qui gere le code NJOY!6. NJOY[58] est un code de travail lié & I’évaluation des
données nucléaires, et en ceci il est tres spécifique et délicat & mettre en oeuvre. C’est dans
ce contexte que le code ENDF2ACE a été développé afin de faciliter la manipulation des
fonctionnalités de NJOY pour les non spécialistes. Cette interface permet plus aisément
la transformation d’un format de données ENDF au format ACE (en fichiers binaires ou
ASCII) exploitables par MCNP. Cet outil nous a permis en particulier de générer les 400
noyaux de la base ENDFB7!7 & plus de 2000 températures différentes (ce qui représente
environ 5Go de données pour les seuls fichiers binaires).

N.B. : MURE gere également automatiquement la construction du fichier XSDIR dans
lequel sont répertoriés tous les chemins des fichiers ACE nécessaires a la simulation.

3.5.2 Cas particulier des tables S(«, (3)

Les structures cristallines et les liaisons moléculaires jouent un role important dans
la thermalisation des neutrons. Leurs propriétés chimiques déterminent les arrangements
atomiques et moléculaires. Au sein des réacteurs nucléaires, de telles molécules sont présentes
comme l’eau ou le graphite, et leurs interactions avec la matiere ne peuvent étre quan-
tifiées par les seules réactions des neutrons sur les noyaux. A 1’échelle de la molécule, les
réactions de diffusions des neutrons ne sont pas négligeables (par exemple, des écarts sur le
coefficient de multiplication de I'ordre de 1000 pcm'® sont & envisager si ces tables ne sont
pas utilisées). Ces effets sont pris en compte au cours d’une simulation par l'utilisation
d’un traitement S(«, ) pour les neutrons thermiques. Dans le cas de la simulation de
réacteurs a eau par exemple, ce sont les matrices S(a, ) pour ’hydrogene dans I'eau qu’il
faut utiliser.

De la méme maniere que pour les sections efficaces des noyaux, ces tables doivent étre
générées a différentes températures. Plusieurs méthodes sont également envisageables :

— utiliser les matrices S(«, 3) déja présentes dans les évaluations, et réaliser des inter-

polations,

— générer les matrices S(a, ) & des températures plus régulierement espacées et inter-

poler si nécessaire,

— ou générer les matrices S(a, 3) & des températures trés rapprochées et les utiliser

directement sans interpolation.
Dans le manuel d’utilisation de ENDF les méthodes d’interpolation des données S(«, [3)
sont décrites pour chacun des deux cas. Cependant, des études de criticité ont montré

16Version de NJOY employée : NJOY_99 avec la mise & jour 259.

"Les librairies de sections efficaces des bases JEFF-3.1, JENDL-3.3 et ENDFB-6.8 ont également été
générées.

8pCM : Pour Cent Mille.
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les limites de cette méthode[59]. D’apres leurs conclusions, U'interpolation sur les tables
S(a, B) est tres délicat et conduit souvent a la production de probabilités d’interaction
erronées.

Dans ce contexte, la génération de tables S(«, ) a des températures trés rapprochées
avec 'outil NJOY a été retenu. Ses modules THERM et LEAPR permettent de générer des
données aux températures souhaitées a l'aide différents modeles de vibrations moléculaires
et de gaz libres.

Ces tables ont été générées dans un premier temps tous les 10 degrés entre 500 K et
700 K.

3.5.3 Traitement de la dépendance en température des sections efficaces
par une méthode d’interpolation

Une méthode de pondération a été mise en place permettant de déterminer une valeur
de probabilité d’interaction a partir de données disponibles a d’autres températures que
celle souhaitée. Cette méthode permet ainsi d’utiliser les bases de sections efficaces disponibles[60].
La pondération effectuée est la suivante :

E(T) = le(Tl) + ng(Tg) (324)
avec : ST T
T — T
E S — t =1- 3.25
v v, L 529
Avec :

— T la température souhaitée (K),

— Ty la température de la section efficace telle que T3 < T' (K),

— Ty la température de la section efficace telle que To > T (K),

— w1 et wy les facteurs de pondération.

Ces valeurs de pondération sont ensuite utilisées comme poids d’importance dans les
pseudo-matériaux. En fait, le matériau original a la température T' est remplacé par un
mélange de deux matériaux identiques aux températures 177 et 15 dont les fractions atom-
iques sont définies par les poids, respectivement wq et wy. Ce sont ces matériaux qui sont
qualifiés de pseudo-matériaux.

Un inconvénient majeur a cette méthode est le doublement du nombre de matériaux
dans la simulation, ce qui augmente les temps de calcul. Néanmoins cette méthode a été
implémentée et testée avec la possibilité de choisir quels matériaux ou quels noyaux d’un
matériaux doivent faire ’objet d’une interpolation sur les sections efficaces. Les autres noy-
aux ou matériaux demeurent sur une procédure standard gérée également par MURE, qui
consiste a rechercher dans les librairies de sections efficaces celle correspondant a la tem-
pérature la plus proche de la température souhaitée. Cette possibilité de sélection présente
I'avantage de ne sélectionner que les matériaux ou noyaux jouant un role prépondérant,
et ainsi limiter 'augmentation du temps de calcul sans pour autant altérer la qualité des
résultats.
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Quantification de 1’intérét de la méthode des pseudo-matériaux

Une simulation sur un assemblage de réacteur a eau bouillante (REB) a été réalisée.
Le choix de ce type de réacteur a tres fort gradient de flux se justifie pour différentes
raisons. Premierement, comme d’autres systemes, il présente des disparités de température
suffisamment importante afin de pouvoir quantifier 'intérét d’une méthode par rapport
a une autre. Deuxiemement, les temps de stabilisation des calculs au cours des itérations
successives (appelée convergence) sont trés longs par rapport a des calculs d’assemblage
REP ou RNR sodium!. Ainsi nous pourrons observer ou non l'intérét de I’emploi de la
méthode des pseudo-matériaux sur la vitesse de convergence dans un cas non favorable.
Et enfin, compte tenu de ses spécificités, le caloporteur présente des écarts en température
tres faibles, car ’eau change d’état des les premieres mailles (la température reste a la
température de saturation). Ainsi seule la masse volumique de I'eau varie, ce qui permet
de supprimer I'impact des tables S(«, 3) sur les résultats de simulation pour lesquelles
I'interpolation n’est pas possible (cf. section 3.5.2).

Trois méthodes de gestion des sections efficaces ont été employées :

— un cas dit de référence sans pseudo-matériaux?’,

— un cas avec 'utilisation des pseudo-matériaux pour les noyaux du combustible (com-

bustible UOX neuf),
— un cas avec l'utilisation des pseudo-matériaux pour tous les noyaux présents dans le

systeme?!.

Impact sur les temps de calcul Le calcul couplé comprend 20 itérations neutronique
thermohydraulique nécessaires a ’obtention d’un résultat stable en terme de variations des
grandeurs physiques par cellule (puissance déposée par cellule, températures, ...). L’assem-
blage est découpé en 30 mailles axiales équidistantes, avec une statistique de 200.000 par-
ticules par cycle et 100 cycles, ce qui correspond a environ 6.000 particules par tranche et
par cycle. Cette statistique permet de minimiser ’écart type sur les dépots de puissance
(déterminée & partir des tallies F4 de MCNP) & quelques pourcent.

’ Méthode de calcul ‘ temps de calcul | écart sur les temps de calcul
Référence 18 h /
Pseudo-matériaux (combustible) 20 h +11%
Pseudo-matériaux (tous les noyaux) 30,5 h + 69 %

TAB. 3.1: Temps de calcul par méthode

Le premier impact de 1'utilisation de cette méthode est ’augmentation plus ou moins

19Respectivement Réacteur & Eau sous Pression, et Réacteur & Neutrons Rapides refroidi au sodium
liquide.

20 Avec des sections efficaces disponibles tous les 100 degrés pour les actinides, et tous les 300 degrés
pour les autres noyaux (cf. section 3.5.1).

21Cette interpolation n’est pas effectuée sur les tables S(«, 3) (cf. section 3.5.2).
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significative du temps de calcul suivant comment est appliquée cette méthode (cf. tableau
3.1). L’utilisation de la méthode des pseudo-matériaux sur les noyaux d’?3°U et d’238U
augmente légerement les temps de calcul, alors que si tous les noyaux présents dans la
simulation sont dupliqués, les temps de calcul augmentent tres significativement et peuvent
devenir prohibitifs suivant la complexité de la géométrie. Reste a déterminer dans quelle
mesure I’augmentation du temps de calcul devient acceptable au regard de 'amélioration
de la rapidité de convergence et/ou de 'amélioration des résultats.

120 T T T T T T T T T
Reference —+—
Pseudo-materiaux (combustible)
1104 Pseudo-materiaux (tous les noyaux) —%— |

Variations de puissance en %

20

Iterations

FiG. 3.10: Mesure de la rapidité de convergence suivant la méthode employée : la variation

| Pk —Pic1,1|

. N > .1 , N
de puissance correspond a V = =% , avec 'indice k représentant la kieme cellule,

Ptotalc
I'indice ¢ la iéme itération, P la puissance déposée dans la cellule k.

Impact sur la rapidité d’obtention d’un calcul convergé (cf. figure 3.10) L’at-
teinte de la convergence est un parametre arbitraire. L’utilisateur défini ses propres criteres
de convergence qui peuvent étre globaux (stabilité moyenne par groupe de cellules??) ou
locaux (vérification de la stabilité des résultats au cours des itérations cellule par cellule).
C’est cette derniere voie que nous avons choisie et pour laquelle la statistique dans les
calculs Monte Carlo est déterminante (cf. section 3.6). Ainsi au cours des itérations, les
écarts cellule par cellule sur les valeurs de dépots de puissance sont sommés.

On peut observer qu’au bout de la sixieme itération un palier est franchi. Les écarts
s’atténuent pour laisser place a ce qu’on peut étre tenté de qualifier de fluctuations. Les
mesures de convergence sur le calcul dit de référence sont comparables a ceux sur le calcul

22(est la convergence du groupe qui est observée et non pas chaque cellule indépendemment ’une de
lautre.
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utilisant la méthode des pseudo-matériaux pour le combustible. Alors que la convergence
que l’on observe sur le calcul avec la méthode des pseudo-matériaux pour tous les noyaux
differe. Ceci s’explique par le fait que les noyaux combustibles disposent de sections effi-
caces en fonction de la température étalonnées tous les 100 degrés. Ainsi pour la méthode
de référence et la méthode des pseudo-matériaux appliquée au combustible, les sections
efficaces utilisées sont tres similaires. A I'inverse de la méthode des pseudo-matériaux ap-
pliquée a tous les noyaux. Rappellons que la méthode de référence utilise une librairie de
sections efficaces dans laquelle les noyaux autres que les actinides ne sont disponibles que
tous les 300 degrés.

Pour les deux premieéres méthodes, cet aspect implique la présence de fluctuations.
Pour cette simulation en particulier, la convergence telle qu’elle a été définie ne peut étre
meilleure que 5%. En effet, imaginons un noyau & une température intermédiaire entre
deux températures de sections efficaces disponibles. MURE détermine la section efficace
la mieux adaptée comme étant celle dont la température associée est la plus proche de
la température souhaitée. Ainsi a chaque itération, de légeres variations de température,
méme de quelques degrés, suffisent a provoquer une alternance entre ces deux sections
efficaces. Cet effet contribue aux fluctuations observées.

La convergence pour la méthode des pseudo-matériaux pour tous les noyaux suit la
méme tendance que celle des deux autres méthodes jusqu’a la huitieme itération. Apres
quoi, on observe une détérioration non négligeable de la stabilité des résultats (les écarts
étant bien supérieurs a ceux qui auraient pu étre induits aux incertitudes sur la déter-
mination du flux par MNCP - I’écart type est de l'ordre de quelques pourcent dans ces
conditions de simulation). Etant donné que pour tous les calculs on observe un rebond
entre la sixieme et la huitieme itération, cette bosse pourrait s’expliquer par le fait que
I'interpolation sur les sections efficaces apportant un effet continu, les contre réactions
thermiques sont plus douces que celles que 'on peut observer dans les autres cas. La
conséquence a cela est une forte atténuation des fluctuations, mais en contre partie une
atteinte de la convergence qui peut étre plus longue aprés une perturbation (par exemple
statistique). Par contre, les critéres de convergence peuvent étre durcis avec cette méthode
(la somme des écarts sur les valeurs de dépots de puissance sur les cellules est inférieure a

2%).

Impact sur la qualité de la convergence (cf. figure 3.11) Les valeurs maximales
d’écarts entre deux itérations suivent la méme tendance que 1’évolution globale de la
convergence. On remarque d’ailleurs que la méthode des pseudo-matériaux appliquée a
tous les noyaux impose le méme type de rebond apres la huitieme itération. Cet indicateur
permet de vérifier la valeur la plus “défavorable” lors d’un arrét des calculs itérés de
par la validation des critéres de convergence. Ceci dit, cet indicateur ne prend pas en
compte I'importance de la fluctuation en question. En effet, et dans ce cas tres particulier
des réacteurs a eau bouillante présentant de forts gradients de flux, les cellules mises
en évidence par cet indicateur sont celles dans lesquelles le flux est minimal. Ce sont
les cellules qui se trouvent aux extrémités hautes de ’assemblage et pour lesquelles les
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Fic. 3.11: Mesure de la variation maximale sur les dépots de puissance en fonction de
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I’itération : La variation de puissance maximale correspond a Viqe = maxy (W ,
2
avec l'indice k représentant la kieme cellule, I'indice ¢ la ieme itération, P la puissance

déposée dans la cellule k.

taux de fission sont tres inférieurs aux cellules basses, dont les neutrons les traversant,
sont bien mieux modérés du fait de la masse volumique plus élevée du caloporteur. Elles
subissent donc un dépot de puissance d’un ordre de grandeur au dessous des cellules
basses du réacteur. Cependant, la masse volumique de I'’eau en haut de 'assemblage est
dépendante des taux de réaction tout au long de la colonne, et subit donc, aux cours
des ajustements neutronique thermohydraulique, de fortes fluctuations; le ralentissement
des neutrons étant tres sensible aux variations de masse volumique. En conséquence, cet
indicateur n’a pas de réel sens physique, mais il reflete plutot une convergence numérique.
Il n’entre donc pas en jeu dans la décision d’arrét des itérations, mais demeure 1’objet
d’attentions de 'utilisateur a posteriori du calcul.

Ce qui ressort une nouvelle fois de I'observation de ce parametre, c’est le peu d’intérét
d’utiliser la méthode des pseudo-matériaux sur le combustible par rapport a 'utilisation
brute des sections efficaces échelonnée tous les 100 degrés pour les actinides. Par contre
il en ressort pour ce cas précis de simulation, la nécessité d’avoir des sections efficaces
beaucoup plus finement générées en température que tous les 300 degrés actuels pour
les autres noyaux (hors actinides). Chose qui n’était pas évidente a priori, 'impact des
variations de températures sur les matériaux de structure (gaines) semblait étre bien moins
important que ce qu’il n’est réellement.

Mais un probleme persiste. Si I'on souhaite générer les sections efficaces des noyaux



68 CHAPITRE 3. COUPLAGE DES CODES

composant les matériaux des gaines a des températures plus rapprochées, un pas de cent
degrés comme pour les actinides est insuffisant. En effet I’échauffement des structures reste
faible : elles varient en moyenne entre 560 K et 630 K. Ce qui obligerait pour étre cohérent
a les générer tous les 25 K, augmentant significativement la taille des fichiers de sections
efficaces occupée sur les disques?®3.

Cependant, comme nous ’avons signalé en début de paragraphe, cet indicateur est bien
plus numérique que ce qu’il est physique : observons plus attentivement les conséquences

purement physiques de ces deux méthodes en se concentrant sur les grandeurs utilisables.

10 T

T T
Ecart reference/pseudo-materiaux (combustible) —+—
Ecart reference/pseudo-materiaux (tous les noyaux)

Ecarts de puissance %

0 1 1 1

0 5 10 15 20
Iterations

Fia. 3.12: Mesure des écarts des dépots de puissance entre les deux méthodes de calcul :
les écarts de dépots de puissance pour chaque itération entre le calcul dit de référence et la

|Pref 7Ppseudofmateriaum |

Ptotale
k représentant la kieme cellule, 'indice ¢ la ieme itération, P la puissance déposée dans la

cellule k.

méthode des pseudo-matériaux est défini ainsi £ = ==~ , avec 'indice

Amélioration des résultats (cf. figure 3.12) Au final, aprés un test de convergence
assurant l'utilisateur d’une solution de son schéma numérique, les grandeurs physiques
utilisables demeurent les valeurs de dépot de puissance, de températures et de masses
volumiques. Observons donc les résultats présentés dans la figure 3.12. Malgré toutes les
divergences sur les notions de qualité de convergence, quand on se concentre sur les résul-
tats utilisables, on s’apercoit que toutes ces méthodes de calculs fournissent des résultats
comparables. L’utilisation d’une méthode se basant sur une librairie de sections efficaces

Z3Comme pour tout ce qui a trait au couplage, I’aspect informatique occupe une place importante dans
les choix réalisés.
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générées a des températures espacées d’une centaine de degrés fournit des résultats ana-
logues a ceux d’une méthode de pseudo-matériaux appliquée a tous les noyaux du systeme.
La somme des écarts de dépot de puissance dans chaque cellule entre ces deux méthodes
est inférieure & 3% de la puissance du systeme. C’est & dire du méme ordre de grandeur
que les incertitudes statistiques sur le flux.

Intérét des pseudo-matériaux En définitive, les méthodes utilisant les pseudo-matériaux
permettent la réalisation d’études couplées neutronique thermohydraulique avec une li-
brairie de section efficaces modeste en terme de dépendance en température. Un pas de
plusieurs centaines de degrés pourrait suffire. Le seul probleme, pour peu que la méthode
compléte soit automatisée?®, demeure I’augmentation significative des temps de calculs.
Cependant, tout dépend de la géométrie simulée. Dans le cadre de simulations de quelques
assemblages la méthode reste viable. Mais pour des simulations de coeur de réacteur en
trois dimensions et un maillage fin, cette méthode n’est pas recommandée.

Une autre application dans laquelle cette méthode prendrait tout son sens serait pour
des études de calculs cinétique avec MCNP ot les variations de réactivités seraient directe-
ment récupérées du calcul du facteur de multiplication. Dans ce cas, chaque petite variation
de température serait correctement prise en compte, a la différence de calculs a seuil im-
posé par la fréquence de disponibilité en température des sections efficaces. Cependant,
dans ce cas également, les temps de calculs seraient importants.

3.6 Recherche de la convergence et difficultés associées

L’approche de I'étude faite ici de la convergence est empirique alors que celle-ci né-
cessiterait une étude rigoureuse qui n’a pas été développée dans le présent travail. Ainsi,
lorsque les grandeurs physiques d’une itération a 'autre présentent un écart minimum
acceptable, alors le calcul est dit convergé. Le choix du niveau de convergence est laissé
a l'utilisateur. En effet, suivant la statistique sélectionnée, le maillage spatial effectué, et
la rapidité souhaitée d’obtention des résultats, le critere de convergence varie. Nous avons
observé au cours de nos simulations un maximum requis pour la convergence d’environ
une dizaine d’itérations pour les simulations les plus complexes. Ces simulations ont été
réalisées avec une statistique importante (exemple : entre 500 000 et un million de partic-
ules dans le cas d'un cceur REP), et le calcul est dit convergé lorsque les fluctuations sont
inférieures & celles induites par Perreur statistique®.

Des les premiers tests de calculs couplés neutronique thermohydraulique, méme sur des
cas simples (assemblage homogene, mais bien entendu découpé axialement) les résultats ne
convergeaient jamais (cf. figure 3.13). Les fluctuations sur toutes les valeurs neutroniques
(flux, et directement lié : les dépots de puissance) étaient presque aussi importantes au
cours des premieres itérations que dans les dernieres.

24Ce qui est le cas dans MURE.
ZLes vérifications de la convergence des calculs seront présentées avec les résultats des différentes sim-
ulations, cf. chapitre suivant
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FiG. 3.13: Profil de puissance axial en fonction des itérations

Ces problemes avaient déja été identifiés pour les systémes a rapport de dominance
élevé (tres grand systéme tel que le REP)[61, 62, 63]. Car en définitive, la cause majeure
de ces fluctuations n’est pas liée au schéma couplé. Nous avons donc mis de coté le couplage
avec la thermohydraulique et réalisé des études neutroniques sur des maillages en espace
similaires a ceux requis pour un calcul couplé : découpage d’un assemblage REP en une
dizaine de niveaux axiaux et quelques zones radiales.

3.6.1 Observations préliminaires

La premiere des démarches a été de vérifier I’hypothese que les fluctuations de flux
étaient effectivement principalement di au code MCNP. Ainsi, nous avons tres rapidement
établi que le probleme sur la convergence était principalement lié a la partie neutronique, et
donc a des fluctuations statistiques importantes. En effet, en modifiant le germe de nombre
aléatoires initial pour le calcul Monte Carlo?S (cf. figure 3.14), les profils de flux axiaux
présentaient de tres fortes variations malgré la statistique employée (de 'ordre de quelques
centaines de particules par cellule). Cet aspect n’avait jamais été observé auparavant dans
notre groupe dans le sens ou des calculs en trois dimensions aussi fins n’avaient pas encore
été initiés.

Compte tenu de la statistique, il semblait que U'effet soit plutét un probleme de stabil-
isation des sources de fission. Dans un cas de réflexion totale sur les parois de I’assemblage
(le flux doit étre plat axialement), nous avons donc réalisé deux simulations incluant une

26Défini dans la carte DBCN.
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F1G. 3.14: Profils de puissance axiaux suivant différentes germes aléatoires (différentes
entrées sur la carte DBCN)

centaine de cycles inactifs?”. L’une avec une seule source de neutrons au centre, et ’autre
avec une source de neutrons par cellule. Ainsi, pour un méme nombre de neutrons propagé
et de cycles inactifs, I'impact d’une source de fission plus ou moins stabilisée I'une par rap-
port & l’autre aurait pu étre quantifié. Cependant, et pour des raisons que nous ignorions
alors, les résultats ne furent pas concluant, comme peuvent en témoigner les allures des
spectres : cf. figure 3.15.

Une étude plus approfondi a donc été initiée.

3.6.2 Présentation du cadre de l’investigation

Nous avons donc réalisé des tests neutroniques sur une géométrie réaliste d’assemblage
d’un REP (cf. tableau 3.2) mais pour laquelle une discrétisation axiale accrue a été faite.
La présence des 100 niveaux axiaux n’a pas de sens physique mais permet cependant de
mettre en évidence le phénomene étudié.

Afin de vérifier la validité des résultats obtenus sur les différents tests de simulation,
nous nous sommes placés dans un cas particulier pour lequel la solution est connue :

— température uniforme dans chaque niveau axial®®,

— conditions de réflexion spéculaire sur les parois latérales de ’assemblage,

— fuites axiales (aux extrémités haute et basse de ’assemblage).

2TLes cycles inactifs dans MCNP permettent le transport des neutrons mais sans prendre en compte
les interactions neutron matiere dans les résultats finaux. Ainsi, ces cycles permettent a 'utilisateur de se
placer dans un état stabilisé.

28 combustible : 1123K, gaine : 613K, eau : 580K.
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Fia. 3.15: Profils de puissance en fonction de la disposition des sources de neutrons

Ainsi, étant placé dans un cas académique, le profil de puissance est parfaitement connu
et on observe un plan de symétrie au centre de l’assemblage.

Afin de quantifier les erreurs sur les dépots de puissance, deux indicateurs ont été
sélectionnés (cf. figure 3.16) :

— le premier noté o mesure la symétrie du résultat, en d’autres termes, sa cohérence

par rapport aux conditions limites imposées,

— le suivant est une mesure de la variance par rapport au profil réel, qui permet de

vérifier si le résultat obtenu est fidele a la réalité.

Ne bénéficiant que de peu de recul, nous avons fixé deux parametres qui étaient co-
hérents avec la documentation MCNP : un nombre de cycles actifs de 150 (suffisant pour
obtenir des résultats exploitables et pas trop important afin de limiter les temps de calcul),
et un nombre de cycles inactifs important au regard des préconisations habituelles??. En
effet, pour des calculs standard, par exemple de recherche de la valeur coefficient multipli-
cateur, un nombre de cycle inactif de 'ordre d’une cinquantaine est suffisant. De plus, des
études de profils de puissance en 3 dimensions pour un benchmark en coeur avec MCNP[54]
montraient 'utilisation de 400 cycles inactifs. Cet ordre de grandeur a donc été retenu et
fixé pour les études en guise de référence.

3.6.3 Calculs paramétriques basés sur la statistique

Comme on peut le voir sur la figure 3.17, la cohérence sur la symétrie est respectée
avec un léger avantage pour les calculs incluant plus d’une centaine de cycles inactifs. La

2%Nous verrons par la suite que c’est précisément ce parameétre ci qui était déterminant
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Parametres
Section de I’assemblage (mm) 214 x 214
Réseau 17 x 17
Nombre de crayons combustibles 264
Nombre de tubes-guides 24
Diametre pastille (mm) 8.2
Diametre extérieur gaine (mm) 9.5
Epaisseur gaine (mm) 0.57
Pas des crayons (mm) 12.6
Hauteur de I’assemblage (mm) 3 658
Enrichissement UO5 en 23U (%) 3.7
Tranches axiales 100

TAB. 3.2: Parametres de simulation

méme conclusion peut étre formulée en ce qui concerne la qualité des résultats, cependant,
des dizaines de milliers de particules sont nécessaires pour 'obtention d’un résultat ex-
ploitable. Mais I’augmentation du nombre de particules ou du nombre de cycles inactifs, ne
permettent pas de mettre un terme aux oscillations visibles au dela de 100 000 particules.
Malgré la statistique accrue et exagérée par rapport a la géométrie simulée, les résultats
de MCNP sur les profils de flux ne sont pas exploitables; elles le sont encore moins dans
le cadre de simulations couplées avec la thermohydraulique dans le sens ot ’on perd tout
I'intérét des calculs Monte Carlo, a savoir une finesse spatiale dans les résultats, et égale-
ment par rapport au fait que ces fluctuations seront amplifiées au cours des ajustements
thermiques apportés par les calculs thermohydrauliques. Une convergence acceptable ne
sera donc jamais atteinte en 1’état actuel des choses.

3.6.4 La convergence de la distribution des sources de fission

Dans des calculs Monte Carlo en criticité, la distribution des sources de neutrons est
présumée convergée et stabilisée au moment ou débute le calcul des tallies (comptage des
interactions permettant le calcul des grandeurs physiques utilisables : coefficient multipli-
cateur, taux de réactions, ...). L’utilisation de cycles inactifs permet d’étre en accord avec
cette hypothese. Les premieres particules transportées n’entrent pas en compte dans I’es-
timation des grandeurs physiques, mais permettent simplement d’atteindre la convergence
et la stabilisation des neutrons source.

Alors qu'un nombre inférieur a une centaine de cycles inactifs est suffisant pour des
calculs de coefficient multiplicateur, il en faut bien plus pour obtenir une source de neutrons
de fission convergée et stabilisée, surtout dans le cadre de simulations finement discrétisées
spatialement[61, 62, 63]. Des études basées sur I’entropie de Shannon ont permis de montrer
que plus de 2000 cycles inactifs sont nécessaires pour obtenir une source convergée[60].

Ainsi, malgré une augmentation massive du nombre de particules simulées, nos premiers



74 CHAPITRE 3. COUPLAGE DES CODES

@ Mesure de la corrélation entre les N/2 cellules "symétriques"

5= \/(P1, — )2+ (Pi— Py)?

4 ST Nparticules

| ! G . =

! | mesuré

| | P T otal

I 1

-X +X

_ 1%2 i ) _ sz i Ostat P P particules
Ostat = = Ogtat mesuré = O mesuré Total

@ Mesure de la déviation des calculs par rapport au profil attendu (x')

1 x Ecart t
(xi— x")? = Déviation (%) = —— 0%

— - 100
N =1 P 1otale

Variance =

FiG. 3.16: Indicateurs sélectionnés pour la mesure des effets de fluctuations statistiques

tests n’avaient aucune chance de fournir une solution aux fluctuations observées initiale-
ment. Compte tenu du “faible” nombre de cycles au regard des conclusions apportés dans
les articles précédemment cités, la source de fission n’était pas donc pas convergée en dépit
d’une statistique accrue.

Des tests incluant cette fois un nombre de cycles inactifs importants ont permis de
s’assurer des résultats sur les profils de flux en accord avec ceux attendus, et ce pour un
nombre de particules plus modeste.

Une conclusion importante est a retenir a ce stade ; et de laquelle dépend la possibilité
de réaliser des études couplées neutronique thermohydraulique ou d’obtenir des cartes de
taux de réactions en trois dimensions sur des géométries conséquentes. Sans une source
parfaitement convergée, des calculs sur une géométrie finement discrétisée requérant le
calcul de quantités locales sont impossibles. L’utilisateur doit donc s’assurer de ce postulat.

Deux méthodes sont possibles :

— la premiere est la plus directe, chaque calcul doit bénéficier de plusieurs milliers
de cycles inactifs. Mais il est évident que cette voie n’est pas compatible avec soit
des études paramétriques ou d’évolution combustible nécessitant I’exécution d’une
multitude de calculs MCNP ; soit un calcul couplé neutronique thermohydraulique
pour le lequel plusieurs itérations sont requises. En effet, les temps de calculs en
seraient lourdement affectés.

— La seconde est plus en accord avec notre cas de figure : a savoir des calculs cou-
plés et d’évolution combustible. Elle consiste en I'exécution d’un calcul préliminaire
de simple transport des particules incluant un nombre de cycles inactifs tres im-
portant®?, permettant uniquement la stabilisation et la convergence des sources de
fission. Le calcul MCNP a la fin de son exécution fournit un fichier comportant la

394000 cycles inactifs ont été retenus pour les études en coeur.
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FiG. 3.17: Validité des profils de puissance en fonction du nombre de particules simulés

cartographie de cette source (appelé fichier s pour source). Celui-ci est ensuite réu-
tilisé comme donnée d’entrée pour les calculs incluant des tallies®! (donnée d’entrée
pour la distribution spatiale des sources de fission). Ainsi un gain non négligeable sur
les temps totaux de calcul est obtenu et 'utilisateur a I'assurance d’avoir toujours
une distribution de neutrons source convergée et stabilisée.
C’est en partie a ce prix que I'obtention de calculs convergés apres des itérations neu-
tronique thermohydraulique, par exemple, a pu étre réalisable. Le nombre d’itérations
nécessaires dépend lui de la complexité de la géométrie simulée et des caractéristiques
intrinseques a la technologie du réacteur :

— dans le cas d’un assemblage d’un réacteur a neutrons rapides refroidi au sodium
(SFR32) o le profil de flux suit & peu prés une loi en cosinus, quelques itérations
sont nécessaires (cf. figure 3.18),

— en revanche, pour un assemblage de réacteur & eau bouillante (BWR3?) présentant de
forts gradients de flux, plus d’une dizaine d’itérations sont requises, comme dans ce
cas test présenté dans la figure 3.19. C’est un cas test sur un assemblage d’un réacteur
a eau bouillante de type Dodewaard mais pour lequel les lames d’eau non chauffées,
qui font office de modérateur, n’ont pas été simulées. C’est un choix délibéré dans

31Chaque calcul fournissant ensuite une nouvelle carte des sources de fission pour les calculs suivant,
ainsi pour des calcul itératifs ou successifs, on actualise les cartes des sources de fission en fonction des
nouvelles conditions de fonctionnement du réacteur (nouvelle distribution des températures ou d’apparition
et disparition de noyaux dans les cellules).

328odium Fast Reactor

33Boiling Water Reactor
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Fia. 3.18: Profil de puissance axial d’'un SFR en fonction des itérations neutronique ther-
mohydraulique (MURE-BATH)

Ioptique de vérifier la stabilité du schéma couplée dans une cas extréme d’instabilité
puisque le flux résultant est fortement di-symétrique . Le profil initial de taux de vide
est un profil moyen plat bien entendu non réaliste. Malgré cela, le schéma numérique
a convergé apres une dizaine d’itérations suivant des oscillations amorties.

3.6.5 Calculs test avec une source convergée

Les tests réalisés préalablement ont donc été reconduits en incorporant ces nouveaux
impératifs de simulation et les résultats furent concluant comme en attestent les validations
de convergence présentées dans les figures 3.18 et 3.19.

Cependant, & 1’échelle de quelques assemblages®?, nous avons voulu vérifier, sur un
dernier cas encore plus sensible, la stabilité des sources de fission. Pour cela, nous avons
simulé des assemblages de REP, discrétisés en 10 niveaux axiaux et 6 zones radiales par
assemblage, pour des études locales d’évolution combustible. En effet, I'intérét de cette
these est d’apporter des outils de simulations couplées neutronique thermohydraulique,
mais ces mémes outils, comme ’aide a la modélisation, peuvent étre employés a des fins
purement neutronique.

Une source convergée a été obtenue a partir d’un calcul MCNP préliminaire incluant la
simulation de 100 000 particules avec 4000 cycles inactifs. Chaque calcul MCNP utilise la
source de neutrons de fission du calcul précédent, ainsi au cours de ’évolution combustible,
la source de fission est réactualisée, prenant de ce fait en compte la nouvelle cartographie
des sites de fission.

34Une multitude de tests ont été réalisé & 1’échelle d’un ou quelques assemblages afin d’obtenir des
résultats en un temps raisonnable (de l'ordre de quelques heures).
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Le premier calcul se voulait déja ambitieux dans le sens ou la simulation de 100 000
histoires par cycle a été retenue (avec 300 cycles actifs). Ce qui signifie en moyenne la
simulation d’environ 400 particules par cellule et par cycle (cf. figure 3.20).

Malgré une source de fission convergée et une statistique honorable, on observe des
oscillations du flux non physiques au bout d’un certain temps d’irradiation (cf. tableau
3.3).

Maille | Temps d’irradiation Erreur Dispersion
axiale | 330 jours ‘ 360 jours | statistique | statistique
1 23.87 % | -17.25 % 0.25 % 5 %

2 34.52 % | -26.16 % 0.21 % 5%

3 28.57 % | -24.87 % 0.21 % 5%

4 15.01 % | -19.42 % 0.21 % 5%

) 0.54 % | -10.88 % 0.21 % 5 %

6 -11.83 % | 0.40 % 0.21 % 5%

7 -20.88 % | 13.99 % 0.21 % 5%

8 -26.14 % | 26.29 % 0.21 % 5%

9 -28.48 % | 32.95 % 0.21 % 5 %

10 -19.38 % | 22.79 % 0.26 % 5%

TAB. 3.3: Oscillations relatives du flux au cours de l'irradiation

Celles-ci s’expliquent tres bien d’un point de vue numérique : une légere dissymétrie
axiale dans le flux induit un léger surplus d’irradiation sur une extrémité de ’assemblage.
Au pas MCNP suivant, cette extrémité ayant subit des taux de réactions plus importants,
notamment de fission, celle-ci se retrouve avec moins de noyaux fissiles que son “homo-
logue™>. Ce qui crée un déséquilibre dans le profil de flux qui est amplifié au cours de
chaque période d’évolution combustible. Les oscillations suivent donc une loi divergente.

La source de fission étant convergée, la raison de ces oscillations s’explique par le degré
de couplage entre les cellules. En effet, dans le cas d’une simulation & forte discrétisation
spatiale, la vérification a priori de la convergence de la source de fission et 'utilisation
d’une statistique satisfaisante en terme d’erreur statistique sur les valeurs globales (comme
le coefficient multiplicateur) n’est pas suffisante. Le probleme vient du couplage entre
cellules : si elles ne sont que faiblement couplées, a savoir qu’un neutron naissant dans
une cellule n’interagit que tres peu avec les autres cellules, alors on perd la corrélation
entre toutes les cellules de la géométrie. Ce qui revient a dire que toutes les cellules sont
indépendantes les unes des autres. Or, méme dans le cas des réacteurs a eau ou le libre
parcours moyen des neutrons est de l'ordre de la dizaine de centimetres, il existe une

35Cette simulation a été réalisée suivant une homogénéité axiale et des conditions de fuite des neutrons
sur les plénums supérieurs et inférieurs. La conséquence est une symétrie parfaite du flux par rapport a
I’axe central. C’est la raison pour laquelle nous parlons de cellules homologues.
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probabilité non négligeable que des neutrons puissent parcourir des distances bien plus
importantes.

Si I'on se place maintenant dans le cadre précis de cette simulation, avec un découpage
axial en 10 niveaux, chaque niveau a une hauteur d’une trentaine de centimetres. La ma-
jorité des neutrons issus des fissions ne sortent donc pas de la cellule dans laquelle ils
sont nés ou tres peu. Les cellules sont donc décorrélés les unes par rapport aux autres par
manque de statistique (en fait du nombre de particules simulées par cycle). Soit il faut
découper la géométrie en zones et niveaux permettant des hauteurs de cellule au maximum
du méme ordre de grandeur que le libre parcours moyen du neutron, soit augmenter le nom-
bre de particules simulées par cycle afin d’avoir plus de chance de simuler le transport de
neutrons hors de leur zone de naissance%. La premieére solution implique deux problémes,
et non des moindres : le premier est une augmentation significative du temps de calcul
(bien plus importante que pour une augmentation de la statistique). Et si le découpage est
trop fin cela se traduirait par une violation d’une hypothese faite en thermohydraulique :
la hauteur de chaque maille doit étre tres supérieure au diametre du crayon chauffant
(pour ce qui est des simulations couplées neutronique thermohydraulique). De plus, cette
approche, méme si elle aurait pu sembler étre astucieuse a ’origine, ne permet pas de régler
le probleme. En effet, c’est le suivi d’un nombre conséquent des rares histoires longues de
neutrons qui a de 'importance pour le phénomene en question. Ainsi un découpage tres
fin conduira effectivement & ce que les neutrons visitent des cellules voisines. Mais une
faible statistique ne permettra toujours pas le transport de ces neutrons dans des cellules
éloignées. Ainsi, le probleme du couplage spatial entre cellules n’est pas résolu par cette
approche (cf. annexe B).

En conséquence, 'augmentation du nombre de particules simulées par cycle semble
étre la seule voie envisageable, et la plus efficace en terme de rapidité d’exécution : en effet
la simulation de grands nombres de neutrons par cycle est plus efficace pour les calculs en
parallele (en comparaison avec une augmentation du nombre de cycles actifs a statistique
constante®”). Ainsi cela permet la possibilité que des neutrons visitent des cellules éloignées
du point de départ, et de ce fait augmenter le couplage spatial entre les cellules. Cet aspect
a été vérifié a statistique constante (avec plus de mille neutrons par cellule en moyenne,
cf. figure 3.21) et cette fois ci les profils de flux en fonction de 'irradiation sont cohérents.

3.7 Conclusion sur les conditions a respecter pour les calculs
couplés

Plusieurs éléments doivent donc étre respectés avant toute simulation couplée neutron-
ique thermohydraulique, et plus généralement dans le cadre de simulations neutroniques

36En fait, augmenter le nombre de particules simulées par cycle permet d’augmenter le nombre des
quelques histoires tres longues de neutron. D’ailleurs, dans une simulation non critique, ce phénomene
n’intervient pas car les neutrons de fission sont suivis, et le couplage entre cellules est assuré.

37Effet d’attente des processeurs sur des points de rendez-vous (4 chaque cycle), surtout si un acces
disque est requis.
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pour lesquelles des résultats locaux sont attendus :
— une source de neutrons de fission convergée et stabilisée,
— une statistique de neutrons par cellule et par cycle suffisante.
De plus en ce qui concerne les calculs couplés seuls :
— une discrétisation spatiale correctement réalisée (groupement de cellules et respect
des hypotheses thermohydrauliques),
— une disponibilité de sections efficaces en fonction de la température.
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Fia. 3.19: Convergence neutronique thermohydrauliques (MURE-COBRA) pour un as-
semblage de BWR
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Chapitre 4

Validation du schéma couplé
MURE - MCNP - COBRA

La robustesse du schéma numérique a été testée, et les résultats principaux liés ont été
présentés dans le chapitre précédent. L’étape suivante consiste a valider et/ou qualifier le
schéma, couplé MURE - MCNP - COBRA. La qualification, c’est a dire la comparaison des
simulations avec des expériences en réacteur, aurait été la meilleure preuve de la qualité des
résultats fournis par ce couplage. Cependant, le manque d’acces a des données complétes
et locales sur des mesures en réacteur nous a poussé a réaliser une validation du schéma
couplé. Ce qui signifie comparer des résultats de simulations entre différents codes.

Cela souléve une contrainte. En effet, les conclusions ne peuvent pas confirmer ou
infirmer réellement la véracité des résultats, puisque c’est une comparaison relative a
d’autres résultats de simulation!. En conséquence, la validation telle qu’elle est mise en
oeuvre dans ce chapitre a un caractere qualitatif, méme si des études quantitatives ont été
menées, notamment en se placant dans certaines conditions de simulation similaires en ce
qui concerne par exemple, la méthode de solution de ’équation de Boltzmann.

Pour valider ce couplage 3D automatis¢ MURE - MCNP - COBRA, nous avons choisi
un cas extréme de réacteur présentant une tres forte hétérogénéité?, tant au niveau des
enrichissements isotopiques, que du burn-up, des types combustibles fissiles et des aspects
structurels. Cette géométrie spéciale a fait ’objet d’un benchmark NEA incluant plusieurs
codes couplés[54]. Cependant tous ces codes, notamment pour la partie neutronique, sont
des codes nodaux. Ce qui implique un traitement bien différent de I’équation de transport
que celui fait par MCNP. Cette premiere différence est déja prémisse d’écarts sur les
résultats sans méme ’emploi du couplage avec la thermohydraulique. De méme pour la
thermohydraulique, la majorité de ces codes couplés n’incluent pas de description en trois
dimension, mais seulement des calculs sur des canaux moyens.

1Sauf si ces codes couplés ont fait Pobjet d’une qualification sur la géométrie simulée.
2Ce qui représente un test rigoureux pour ce couplage 3D.
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4.1 Présentation du benchmark

Il s’agit donc d’un benchmark de codes couplés neutronique thermohydraulique, avec
comme objectif final la simulation d’un accident : éjection d’une grappe de controle. La
géométrie du coeur est celle d'un REP traditionnel de type Westinghouse. Celui-ci est par-
tiellement chargé en MOX, avec du plutonium de qualité militaire. La présence d’assem-
blages MOX a un impact important sur les parametres cinétiques du réacteur : par exemple
la fraction de neutrons retardés sera plus faible que dans le cas d’un cceur chargé a 100 %
d’assemblages UOX, et plus particulierement dans ce cas puisque le plutonium d’origine
militaire est essentiellement composé de 239 Pu (cf. chapitre suivant).

Neuf groupes ont participés aux calculs, fournissant 12 solutions distinctes suivant des
méthodes de résolutions des équations différentes :

— méthode de diffusion nodale & deux groupes : CORETRAN, EPISODE, NUREC,

PARCS, SKETCH-INS[54] ;
— méthode de transport multi-groupes avec une modélisation de cellules homogenes :
BARS, DORT[54];

— méthode de transport multi-groupes hétérogene avec une correction P0 : DeCART[54] ;

— méthode de transport Monte Carlo : MCNP-4C2[54].

Les deux derniers codes n’ont fournit que des résultats partiels, ils n’ont notamment pas
fait 'oeuvre d’un couplage avec des codes de thermohydraulique.

4.1.1 Configuration du coeur

Le coeur présente une symétrie par huitieme (cf. figure 4.1), mais les simulations que
nous avons effectuées portent sur le quart du ceeur, afin par exemple de s’assurer de la
cohérence des résultats qui doivent obligatoirement étre symétriques suivant la diagonale
du quart de coeur.

La simulation comporte des plénums inférieur et supérieur, ainsi que des assemblages
réflecteurs remplis d’eau. Les assemblages se distinguent en deux types : UOX et MOX (cf.
figure 4.2) présentant 6 enrichissements différents et 7 niveaux d’irradiation?. Les vecteurs
isotopiques se composent d’une centaine de noyaux.

Chaque type d’assemblage présente des structures et des arrangements de cellules bien
particuliers (cf. figure 4.3), composés de différents matériaux (cf. tableau 4.2). Cette sim-
ulation intégre deux types de poison consommable : FIFBA* et le WABAS, utilisés tous
deux pour controler la réactivité des assemblages au cours de l'irradiation. La conséquence
sera une forte variation du profil de dépot de puissance au sein méme des assemblages,
comme nous le verrons dans les sections suivantes.

3Seuls sont précisés ici des aspects généraux des parameétres de simulation, la liste exhaustive est
disponible en annexe.

“Integral Fuel Burnable Absorber

SWet Annular Burnable Absorber
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CR-A
CR-B
CR-C
CR-D
CR-5A
CR-5B
CR-3C
CR-5D

Fia. 4.1: Configuration du cceeur

Control Rod Bank A
Control Rod Bank B
Control Rod Bank C
Control Rod Bank D
Shutdown Rod Bank A
Shutdown Rod Bank B
Shutdown Roed Bank C
Shutdown Red Bank D
Ejected Rod

Crayon UOX
Crayon IFBA
Tube guide ou barre de contréle

Tube guide

Assemblage UOX

Fi1G. 4.2: Configuration des

Tube guide

Assemblage MOX

assemblages

Crayon MOX 2.5%
Crayon MOX 3.0%
Crayon MOX 4.5% ou 5.0%
Crayon WABA
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Code ‘ Laboratoire Méthode de solution | Nombre de groupes Homogénéisation

CORETRAN 1/FA PSI Diffusion nodale 2 Assemblage homogene
CORETRAB 4/FA PSI Diffusion nodale 2 Assemblage homogene
EPISODE Osaka Univ. Diffusion nodale 2 Assemblage homogene
NUREC KAERI Diffusion nodale 2 Assemblage homogene
PARCS 2G Purdue Univ. Diffusion nodale 2 Assemblage homogene
PARCS 4G Purdue Univ. Diffusion nodale 4 Assemblage homogene
PARCS 8G Purdue Univ. Diffusion nodale 8 Assemblage homogene
SKETCH JNES Diffusion nodale 2 Assemblage homogene

BARS Kurchatov Inst. Matrices Lambda ) Cellule homogene

DeCART SNU/KAERI MOC - PO 47 Cellule hétérogene
DORT GRS SN 16 Cellule homogene
MCNP-4C2 Kurchatov Inst. Monte Carlo Continue Cellule hétérogene
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‘ Cellule / Zone ‘ Combustible

IFBA ‘ Tube guide ‘ Barre de controle | WABA

r0 - rl combustible | combustible eau absorbant eau
rl - r2 lame de gaz IFBA gaine gaine gaine
r2 - 13 gaine lame de gaz / eau WABA
r3 -4 / gaine / gaine gaine
r4 - 15 / / / / eau
r5 - 16 / / / / gaine

TAB. 4.2: Composition des cellules

Crayon

combustible

Tube guide

Barre de

contréle

F1G. 4.3: Géométrie des cellules
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4.1.2 Description des calculs du benchmark

L’étude dans le benchmark se décompose en plusieurs parties :

— calcul 2D a températures fixées,

— calcul 3D couplé avec la thermohydraulique dans les conditions de puissance nomi-
nale (HFPY),

— calcul 3D dans les conditions de puissance nulle (HZP7),

— calcul du transitoire (voir chapitre 5).

4.2 Simulation 3D couplée sur 4 assemblages

4.2.1 Présentation du cadre d’étude

Afin d’effectuer une premiere comparaison des résultats de notre couplage avec ceux
du benchmark, nous avons réalisé une étude sur les quatres assemblages centraux (A1, A2,
B1 et B2 - cf. figure 4.1). Compte tenu des temps de calculs requis pour la simulation d’un
coeur entier, cette premiere étape a permis d’obtenir rapidement des résultats et de régler
les derniers détails du schéma couplé.

Nous avons imposé des conditions de réflexion spéculaire autour des 4 assemblages,
afin de reproduire un milieu infini pour I’étude de I'assemblage Al. La simulation de ses
plus proches voisins permet de prendre en compte leur impact sur le flux. Axialement, au
dela des plénums, des conditions de flux nuls sont appliquées.

Les conditions de symétrie du cceur imposent une symétrie par quart sur ’assemblage
A1 (cf. figure 4.4).

4.2.2 Vérification de la convergence et comparaison avec le benchmark

Comme dans toute simulation comportant un discrétisation accrue de I'espace, un
nombre important de particules sont nécessaires afin d’obtenir des résultats locaux corrects.
Dans ce cas précis voici les conditions de simulation® :

SHot Full Power : puissance du réacteur = 100%

"Hot Zero Power : puissance du réacteur = 1.10™* de la puissance nominale

8Rappel : comme dans tous les calculs réalisés, la distribution initiale des neutrons de fission a été
calculée au préalable, ce qui autorise un nombre de cycles inactifs réduit
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Fi1G. 4.4: Coupe radiale de la géométrie simulée

Parametres Valeurs
Zones radiales / assemblage 7
Niveaux axiaux / assemblage 10
Nombre de particules 200 000
Nombre de particules / cellule / cycle 700
Nombre de cycles actifs 200
Nombre de cycles inactifs 100
Temps de calcul par itération (8 processeurs en OMP) | 160 min

TAB. 4.3: Parametres de simulation

Nous avons recherché une convergence cellule par cellule avec des fluctuations du méme
ordre de grandeur que la dispersion statistique (quelques pourcent). Cette convergence a
été atteinte au bout d’environ dix itérations (cf. figure 4.5).

La composition hétérogene de ’assemblage implique des variations de flux. Les résultats
fournis par le couplage MURE - MCNP - COBRA sont en accord avec les résultats du
benchmark. Les écarts observés (cf. figure 4.6) sont dans les 2% de marges relatives sur
les dépots de puissance entre les codes du benchmark. Seule la zone 7 présente un écart
de l'ordre de 4 %. Mais il s’agit des 4 crayons positionnés aux coins de ’assemblage, sur
lesquels la statistique est bien moins importante. De plus cet écart peu aussi s’expliquer
par la nature du traitement du transport qui difféere suivant les codes, et la spécificité
spatiale de ces cellules. Sur les profils axiaux de dépots de puissance, les écarts sur les
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Fia. 4.5: Convergence cellule par cellule
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Fi1G. 4.6: Comparaison radiale des dépots de puissance au sein de 1’assemblage Al

Ainsi, si 'on se place dans des conditions de transport des neutrons équivalentes
(isotropie imposée par le groupement des cellules), les résultats des calculs couplés sont en
parfait accord avec ceux du benchmark. Nous verrons que dans un calcul 3D avec la prise
en compte de l'anisotropie (groupement de cellules plus fin permettant de se rapprocher
d’une simulation crayon par crayon), les résultats different nettement.
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4.2.3 Profils de puissance

Les profils de puissance axiaux sont en meilleur accord avec les résultats du benchmark
et ce pour une raison simple : ce sont des profils moyens que nous comparons. Le benchmark
ne dispose pas des profils axiaux par assemblage; il en va de méme pour la carte des
températures, pour laquelle nous ne disposons pas non plus des profils radiaux, seule la
température moyenne par assemblage est disponible (ce qui explique pourquoi seuls les
profils de puissance sont comparés).

12000
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6000

Power (W)

4000

2000

0 I I I I I I I I

4 5 6
Axial node
Fi1G. 4.7: Profils axial de puissance

Sur la figure 4.7, sont présentés les profils axiaux de trois assemblages suivant s’il s’agit
d’un crayon combustible traditionnel ou muni d’un poison consommable en périphérie
(IFBA). La premiére observation porte bien évidemment sur les écarts de dépot de puis-
sance suivant si I’assemblage est neuf (A2), s’il a subit un cycle d’irradiation modéré (B2
- burn-up : 17.5 GWj/t) ou si ’assemblage en est & son troisieme cycle (Al - burn-up :
35 GWj/t). Les puissances totales décroissent respectivement. Les taux de réactions sont
plus importants a la base des assemblages qu’aux extrémités hautes grace a une meilleure
thermalisation des neutrons (la masse volumique de 1’eau décroit le long de la colonne).

L’impact du poison consommable (composé de bore : IFBA) est tres net, et modifie la
cartographie des dépots de puissance en fonction du niveau d’irradiation :

— sur l'assemblage neuf A2, le poison consommable protege le combustible qui est a
I'intérieur de la couronne, et subit moins de fission en comparaison aux crayons
traditionnels,

— c’est l'inverse pour les assemblages irradiés B2 et Al, avec une augmentation de
I’écart du nombre fission entre les crayons traditionnels et les crayons IFBA avec le
burn-up.

Bien que cet aspect soit la conséquence directe de phénomenes neutroniques, leurs impacts
sur la température du caloporteur n’est peut étre pas a négliger. D’ou l'intérét d’une
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simulation 3D aussi fine que possible avec un couplage thermohydraulique afin de vérifier
si les canaux chauds respectent les conditions de sureté en fonctionnement nominal.

Puissance normalisée

Fi1G. 4.8: Cartes des puissances par assemblage

Le niveau d’irradiation de chaque assemblage impose des écarts sur les puissances
globales déposées dans chacun d’eux (cf. figure 4.8), les températures moyennes de sortie
en sont donc affectées. De plus, les nuances des profils de dépots de puissance au sein
meéme des assemblages impliquent des gradients de température en sortie bien différents
pour chacun d’eux (cf. figure 4.9).

Ces assemblages A1 et A2 représentent les deux extrémes d’irradiation possible, I'un est
trés irradié et 'autre est neuf. La premieére conséquence est un taux de réaction global par
assemblage bien différent. Et également en se focalisant sur chacun d’eux, des nappes de
puissance distinctes. Si I'on considere 'assemblage Al, les températures de sortie présen-
tent des variations de l'ordre d’un degré. Si cet écart entre minimum et maximum est
si réduit, c’est grace aux courants transverses qui peuvent étre pris en compte dans la
simulation. L’aspect tri-dimensionnel de COBRA autorise ces phénomenes qui tendent &
homogénéiser les températures de part les gradients de masses volumiques créant des cir-
culations transverses du fluide, et favorisés par la turbulence. Si des calculs sur un canal
moyen ou chaud avaient été réalisés (par exemple avec BATH), alors les gradients de tem-
pérature en sortie auraient été bien plus importants (de l'ordre de la dizaine de degrés).
D’ou la nécessité de pouvoir réaliser des études a I’échelle du crayon lorsque les assemblages
présentent des niveaux d’hétérogénéité importants.
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Fi1G. 4.9: Cartes des dépots de puissance et températures de sortie associées

4.3 Simulation 3D couplée du coeur

Les simulations du coeur complet ont mis en relief des limites informatiques a ce schéma
couplé. En effet, la simulation d’un cceur complet trés hétérogene avec une nécessité de
résultats locaux, impliquant donc un niveau de discrétisation accru, est synonyme de temps
de calculs tres long (suivant le niveau de discrétisation, de la statistique employée, et
du nombre de processeur sélectionné : de quelques heures a une trentaine d’heures par
itération).

4.3.1 Parametres de simulation

Le benchmark fournit des résultats en trois dimensions pour les seuls assemblages sur
la diagonale : A1, B2, C3, D4, E5, F6 (cf. figure 4.1). En conséquence un découpage réduit
a son minimum a été apporté a tous les assemblages sauf ceux précédemment cités. En
effet, pour des raisons de temps de calcul lié & la statistique requise, ce choix a été retenu®.
Ainsi les assemblages UOX ne bénéficient que de deux zones radiales (une pour les crayons
traditionnels, et 'autre pour les crayons IFBA) ; quant aux assemblages MOX, trois zones
radiales ont été réalisées (une pour chaque niveau d’enrichissement).

Les assemblages pour lesquels le benchmark fournit des détails sont pourvus de 20 zones
radiales ainsi disposées : cf. figure 4.10 (elles tiennent compte de la nature des crayons et
de leur position dans I’espace : pres des tubes d’eau ou de barres de poison consommables

par exemple)

9Des problémes informatiques liés au compilateur dans le cadre de calculs en parallele nous ont obligé
a réduire le degré de raffinement.
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Chaque code de couleur représente une zone

Fia. 4.10: Groupement de cellules dans les assemblages UOX et MOX

Dans le tableau 4.4 sont spécifiés les parametres de simulation retenus dans le cadre
des calculs 3D a puissance nominale.

Parametres Valeurs
Zones radiales / assemblage en diagonale 20
Niveaux axiaux / assemblage en diagonale 10
Nombre de particules 500 000
Nombre de particules / cellule / cycle 400
Nombre de cycles actifs 200
Nombre de cycles inactifs 100
Temps de calcul par itération (6 processeurs en OMP) | ~ 1 jour

TAB. 4.4: Parametres de simulation du ceeur

Pour quantifier les écarts entre les calculs du benchmark, un indicateur pondéré a été
utilisé : PWE (Power Weighted Error). Il pondere les écarts suivant I'importance de la
zone : les écarts dans les zones de faibles puissance sont diminués et inversement.

eil Pret.
PWE = 2ileil Prey, (4.1)
Zi Pre,
et
e; = Pcalculéei - Prefi (42)
PT@fi

avec :
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— 4 représente la ieme région,

— P la puissance déposée, soit de référence, soit calculée.
Le choix du code dit de référence est imposé par le benchmark, et dépend de la disponibilité
des résultats des codes (exemple : le code Decart ne permet pas des calculs couplés avec
la thermohydraulique, c’est donc le code PARCS qui est pris comme référence pour les
calculs en conditions nominales présentés ci-dessous).

4.3.2 Calculs 3D a puissance nominale

Recherche de la convergence

L’atteinte de la convergence a nécessité environ 10 itérations et plusieurs jours de
calculs (le profil de température du premier calcul neutronique est réaliste). Nous avons
utilisé deux indicateurs comme parametres d’arrét des itérations :

— T'un basé sur la somme des écarts entre itérations sur toutes les cellules de chaque

assemblage (cf. figure 4.11),
— lautre sur le maximum d’écart de puissance dans une cellule entre itérations (cf.
figure 4.12).

Variations de puissance par assemblage en %

Itérations

Fi1c. 4.11: Variations totales de puissance par assemblage au cours des itérations : la
k| Pik—Pio1k]

variation de totale de puissance par assemblage correspond a V = =%
assemblage

, avec
I'indice k représentant la kieme cellule, 'indice ¢ la ieme itération, P la puissance déposée

dans la cellule k.

En conclusion, la convergence a été atteinte avec des variations totales inférieures a
3%, ce qui correspond a des fluctuations moyennes par cellule inférieure au pourcent. Les
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Variations de puissance en %

Itérations

FiG. 4.12: Mesure de I’écart maximal de puissance dans une cellule d’assemblage au cours

des itérations : la variation de puissance maximale dans une cellule par assemblage corre-

N maxg | P g —Pi 1k .1 ) . N TR
spond a Viee = P¢|,ki P 1?16 ‘, avec l'indice k représentant la kieme cellule, I'indice i la

2
ieme itération, P la puissance déposée dans la cellule k.

fluctuations maximales observées ne dépassent pas 5%.

Exploitation des résultats

L’avantage de ce type de couplage est sa capacité a simuler finement ’espace, ainsi nous
avons acces aux données globales comme aux propriétés locales (cf. figure 4.13). Le profil de
puissance montre de forts gradients radialement. La raison principale, comme pour le flux
axial, sont les fuites de neutrons aux extrémités. De plus, les assemblages en bordure, ont
tous subit au moins un cycle d’irradiation. Ainsi le profil est cohérent avec ce qu’on pouvait
attendre. De plus, on retrouve une symétrie par huitieme (imposé par I'arrangement des
assemblages), ce qui constitue une validation qualitative de la bonne convergence des
résultats et conforte le choix de la statistique employé. Cette méme symétrie se retrouve
au sein de l'assemblage D4 (cf. figure 4.13). En effet, les assemblages Ientourant sont
identiques deux a deux, sauf pour les assemblages C3 et E5. Les burn-up respectifs de
ces deux assemblages et le fait que les neutrons sont moins importants en bordure qu’au
centre du ceeur expliquent le profil obtenu sur I'assemblage D4.
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Les puissances sont hormalisées

F1G. 4.13: Distribution de puissance dans le cceur (HFP)

Comparaison avec les codes du benchmark

Une comparaison quantitative avec les codes du benchmark a été réalisée. Cependant,
compte tenu des méthodes de solution de ’équation de transport et de la simulation des
écoulements thermohydraulique (fait pour un canal moyen par assemblage pour le calcul
dit de référence du benchmark), des conclusions sur la justesse des résultats ne peuvent
étre fournies. Seules des comparaisons relatives entre codes sont possibles. Malgré les
différences sur les dépots de puissance par assemblage, les allures de nappe de puissance
sont identiques (cf. figure 4.14).

Les écarts les plus importants se situent pres des bordures & conditions de réflexion.
Ceci pourrait étre un élément d’explication : un traitement des conditions de réflexion
différent entre les codes. Rappelons cependant qu’il ne faut pas confondre une modélisation
physique dans MCNP (comme des conditions de réflexion) avec les méthodes d’intégration
numérique dans un code déterministe. Les biais numériques introduits suivant les lignes
d’intégration, ou par approximation de la physique du choc élastique, provoquent des
erreurs systématiques numériques d’intégration.

Néanmoins, la complexité du benchmark choisi et I'utilisation de bases de données
différentes de section efficace rendent tres difficile 'interprétation des écarts observés. De
plus, on peut mettre en doute la convergence des calculs MCNP lorsque ’on constate des
écarts significatifs sur des points de calculs symétriques, écarts que 'on ne retrouve pas
avec les méthodes déterministes.
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2 3 i_5 § 7 8 1 2 3 4 5 § 7 8
P A A T A R A Al 05 148 140 15 101 107 104 045
Bl 137 125 107 12 13 097 111 058 Bl 146 132 119 126 120 095 104 054
el 119 10 w7 13 120 119 111 048 cl 10 12 123 13 12 11 01 o4
ol 137 12 133 107 120 118 101 04 p| 15 128 136 102 123 11 093 037
El 101 13 120 129 083 112 064 el 14 133 124 14 088 103 059

Fl 112 097 149 118 112 084 032 Fl 11 088 118 112 104 076 03

6| 112 1 1t 10 084 032 | 108 108 105 095 0B 031 |_

Hl 049 058 049 04 Hl 047 057 046 038

Calcul de référence Calcul MURE

Al 39 83 180 92 03 47 10 -6
B| 84 60 116 47 05 24 64 72
C| 187 125 68 11 07 38 87 83
p| 17 6.7 19 51 46 11 83 70
E
F
G
H

33 21 30 35 55 81 72
-19 1.2 14 52 70 92 29

34 21 AT 63 63 21 I
-3.9 26 43 4.0

Ecarts en %

F1G. 4.14: Comparaison des dépots de puissance radiaux (HFP)

Ainsi la comparaison entre le code MURE et les codes du benchmark sur les écarts
de puissance pondérés (PWE), montrent une nette différence. Mais celle-ci n’est tres cer-
tainement pas liée au schéma couplé, seulement aux méthodes de simulation neutron-
ique. D’ailleurs un calcul en transport Sy avec une représentation hétérogene des milieux
présente lui aussi des écarts importants[64].

Au contraire, les écarts au sein méme des assemblages sont bien plus réduits (cf. tableau
4.6 - la comparaison est possible car toutes les puissances sont renormalisées).

On remarque cependant qu’'un assemblage présente des écarts par rapport au calcul
de référence plus importants que les autres : I’assemblage F6. Notamment entre eux : les
calculs avec CORETRAN ou EPISODE montrent également des disparités importantes
sur cet assemblage situé a une position spatiale extréme. Ces codes traitent de maniere
identique le transport des neutrons, c’est donc probablement sur les options d’intégration
que ces codes se distinguent (conditions aux limites, traitement des chocs, ...).
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Code | % PWE |
nodal
CORETRAN 0.31
EPISODE 0.4
NUREC 0.31
PARCS 2G ref
PARCS 4G 0.31
PARCS 8G 0.55
SKETCH-INS 1.04
hétérogene
MURE 5.83
TORT-TD/CTF[64] 13.89

TAB. 4.5: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
assemblage (HFP)

Assemblage
Al [ B2 | C3 [ D4 | E5 | F6
nodal
CORETRAN | 1.07 | 0.92 | 0.90 | 2.62 | 1.38 | 4.60
EPISODE 3.08 | 2.67 | 3.01 | 3.47 | 3.44 | 10.47
NUREC 0.08 | 0.17 | 0.24 | 0.32 | 0.13 | 0.89

PARCS ref | ref | ref | ref | ref ref
SKETCH-INS | 0.09 | 0.11 | 0.18 | 0.58 | 0.22 | 0.87
hétérogene
MURE [ 1.7 [2.36]236] 1.9 [ 1.65 | 7.53

TAB. 4.6: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
crayon (HFP)
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W~ OB W N -

T
N W NSO

LN g e W N =S

W N DR LN =

1 2 3 4 5 6 7 9 10 11 12 13 14 15 16 17
TOF 100 100 107 107 108 107 107 7107 107 7107 7108 107 107 108 7100 104
100 104 100 120 121 101 121 120 101 120 120 101 121 120 100 104 100
108 100 119 119 120 000 117 116 000 116 117 000 119 119 118 089 108
107 120 119 000 147 145 110 110 113 109 110 114 117 000 118 119 106
107 121 120 147 113 113 108 108 111 108 108 112 112 116 119 120 105
108 101 000 115 113 000 110 110 000 109 110 000 111 113 000 100 106
107 121 117 110 108 110 107 107 110 106 106 109 107 109 115 118 105
107 120 116 110 108 110 107 108 112 107 106 108 106 108 114 117 104
107 101 000 113 111 000 110 112 000 112 109 000 109 110 000 098 104
107 120 116 109 108 109 106 107 112 107 105 108 105 107 113 116 103
107 120 117 110 108 110 106 1068 109 105 105 108 106 107 113 116 103
108 101 000 114 112 000 109 108 000 108 108 000 109 111 000 087 103
107 121 119 147 112 111 107 106 109 105 106 109 109 113 115 116 101
107 120 119 000 116 113 109 108 110 107 107 111 113 000 113 114 101
108 100 118 118 119 000 115 114 000 113 113 000 115 113 113 094 102
100 104 099 119 120 100 118 117 098 116 116 0987 116 114 094 098 094
104 100 108 106 105 106 105 104 104 103 103 103 101 101 102 084 097
(a) Calcul PARCS (référence)

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17
TO08 108 100 100 108 100 100 108 1068 106 106 106 106 106 106 103 103
108 108 109 121 121 109 121 121 106 147 147 106 117 117 106 106 103
100 108 121 121 121 0 121 121 0 147 147 0 147 147 117 106 106
109 121 121 0 121 111 11 1441 11 111 111 A1 147 0 147 147 108
109 121 121 121 141 111 107 107 141 107 107 141 141 147 147 147 1.08
100 109 0 111 111 0 111 111 0 111 111 0 111 111 0 106 108
100 121 121 111 107 111 107 107 111 107 107 111 107 141 117 117 106
109 121 121 111 107 111 107 107 111 107 107 111 107 111 117 117 108
109 109 0 1M1 141 0 111 141 0 107 107 0 107 107 0 1 1
106 118 118 109 106 109 106 106 109 104 104 107 104 107 112 112 1
106 118 118 109 106 109 106 106 108 104 104 107 104 107 112 112 1
106 106 0 109 109 O 109 108 O 107 107 O 107 107 O 1 1
106 118 118 118 109 109 106 106 109 104 1.04 107 107 112 142 112 1
106 118 118 0 118 109 100 109 108 107 107 107 112 0 112 112 1
106 106 118 118 118 0 118 118 0 112 112 0 112 112 112 1 1
104 106 106 118 118 106 118 118 108 112 112 1 112 112 1 1 094
104 104 106 106 106 106 106 106 108 1 1 1 1 1 1004 094

(b) Calcul MURE

1 2 3 4 5 6§ 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17
357 723 010 201 181 002 175 202 150 112 138 219 120 108 288 286 079
723 425 886 053 067 730 0 043 504 333 37 441 423 296 503 148 3.19
019 88 173 144 066 0 382 441 0 07 023 0 268 179 14 637 218
201 053 144 0 321 407 056 117 218 113 069 375 008 0 136 213 003
181 067 068 321 217 176 082 026 017 015 05 120 148 062 18 295 013
092 739 O 407 176 0 066 111 0 118 102 O 084 287 0 587 036
175 0 382 056 082 066 064 08 08 109 119 147 037 2 203 145 087
202 043 441 117 026 111 0838 022 143 006 154 209 117 291 301 056 161
157 82 0 197 004 0 102 122 0 48 212 0 221 376 0 196 415
047 25 153 059 168 054 044 147 267 314 161 112 184 018 126 469 309
073 287 106 103 203 07 034 001 003 161 138 108 191 026 128 45 279
154 506 0 547 301 0 025 037 0 112 108 0 247 422 0 273 304
064 34 18 091 32 256 116 036 006 1.84 191 247 236 124 316 393 167
043 213 096 0 135 459 028 119 161 018 026 422 124 0 184 219 095
223 668 057 053 097 0 28 384 0 126 128 0 316 184 101 562 215
411 213 702 13 212 652 062 027 841 469 45 273 383 219 562 174 066
046 444 153 062 078 029 152 226 23 300 279 304 167 095 215 066 242

(c) Ecarts crayon par crayon entre MURE et PARCS en %

F1G. 4.15: Dépots de puissance au sein de I'assemblage D4 (HFP)
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4.3.3 Calculs 2D a températures fixées

Un calcul 2D a températures fixées sans plénum et avec des conditions de réflexion
axiales a été simulé, afin de quantifier les écarts de simulation entre MURE/MCNP et
les autres codes du benchmark. Les écarts observés sont donc dus a des effets purement

neutronique.

157 174 142 153 104 103 100 041 115 166 154 162 1.03 103 099 041
174 156 125 128 135 082 098 049 166 148 129 130 132 091 095 048
142 125 133 145 125 111 099 039 154 129 133 140 122 108 093 0.39
153 128 145 108 131 114 089 0.34 163 131 140 1.02 121 104 083 0.33
104 135 125 131 090 1.07 059 103 132 122 121 083 097 054
103 092 111 114 107 075 028 102 092 108 1.04 096 069 0.28
100 098 099 089 059 0.28|_ 098 096 094 0.83 054 028
041 049 039 034 041 049 039 0.33

Calcul de référence Calcul MURE

-16.31 -4.54 866 625 -064 -042 -1.09 -0.32
-438 501 389 1.97 -228 -054 -242 -166
894 391 0.06 -3.36 -2.19 -347 -6.13 -0.66
6.79 221 -3.33 -559 -7.70 -9.12 -6.70 -2.60
036 -2.16 -2.34 -7.74 -812 -952 -7.70
-0.69 -0.01 -3.28 -9.27 -10.01 -8.67 -1.04

-200 -1.93 -526 -6.66 -7.79 -1.34|
-1.03 -1.04 017 -2.26

Ecarts en %

Fi1G. 4.16: Comparaison des dépots de puissance radiaux a températures fixées

Les écarts basés sur I'estimateur PWE sont précisés dans le tableau 4.7.

Les commentaires, sur les méthodes de résolution de I’équation de Boltzmann et la
complexicité du benchmark, explicités dans la section précédente, apparaissent étre les
seules explications que nous pouvons formuler. Malgré un résultat sur le coefficient multi-
plicateur en accord avec les autres codes, la répartition des dépots de puissance présente
quelques différences.

Les écarts sur les dépots de puissance avec le calcul MCNP du benchmark est sans
doute le plus troublant. Néanmoins, la statistique qu’ils ont employée est en désaccord
avec les recommandations sur la convergence des sources de fission[61, 62, 63, 60] et avec
nos propres conclusions (cf. chapitre 3) sur la nécessité de privilégier le nombre de particules
simulées par rapport au nombre de cycles actifs afin d’avoir une entropie maximale (cf.
tableau 4.8).
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Code ‘ % PWE ‘ Coefficient multiplicateur
nodal
CORETRAN 1/FA 1.06 1.06387
CORETRAN 4/FA 0.96 1.06379
EPISODE 0.96 1.06364
NUREC 0.96 1.06378
PARCS 2G 0.96 1.06379
PARCS 4G 0.90 1.06376
PARCS 8G 0.86 1.06354
SKETCH-INS 0.97 1.06379
hétérogene

BARS 1.29 1.05826
DeCART ref 1.05852
DORT 0.86 1.06036
MCNP 0.67 1.05699
MURE 4.58 1.05759

assemblage et du coefficient multiplicateur (Calcul 2D)

TAB. 4.7: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par

’ Parametres/Code ‘ Cycles inactifs | Cycles actifs | Nombre de particules par cycle
MCNP (benchmark) 400 9800 5.000
MURE / MCNP source convergée 200 1.000.000

TAB. 4.8: Comparaison des parametres de simulation MCNP
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4.3.4 Calculs 3D a puissance nulle

Un calcul & puissance nulle (107%% de la puissance nominale) a été réalisé afin de
déterminer les conditions initiales de l'accident d’éjection de barres. Les barres d’arrét
d’urgence sont hors du coeur et les barres de controle insérées (assemblages Al, A3, A7,
C1, C3, C17, E5, G1, G3).

Une comparaison avec les résultats du benchmark montre une nette augmentation des
écarts sur la répartition des dépots de puissance (cf. tableau 4.9 et figure 4.17).

| Code | % PWE |
nodal
CORETRAN 1/FA 1.26
CORETRAN 4/FA | 1.09
EPISODE 1.05
NUREC 1.05
PARCS 2G 1.05
PARCS 4G 1.11
PARCS 8G 1.20
SKETCH-INS 1.06
hétérogene
BARS 2.65
DeCART ref
MURE 8.63

TaAB. 4.9: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance
(HZP)

Ainsi, au plus ’hétérogénéité augmente, au plus les écarts sur la répartition spatiale des
dépots de puissance s’agrandissent (donc toutes les grandeurs locales) entre les méthodes
déterministes présentées dans ce benchmark et les méthodes Monte Carlo. Cependant
aucune conclusion sur la véracité des résultats n’est envisageable.

Une comparaison sur le profil des dépots de puissance (en statique : deux calculs
MCNP) entre le cas ou toutes les barres de contrdle sont insérées et celui pour lequel la
grappe de controle de 'assemblage E5 a été éjectée est présentée dans la figure 4.18.

Compte tenu de la position de 'assemblage E5 dans le réacteur, I’éjection de ces bar-
res ne provoque pas de modifications locales de la nappe de puissance. Au contraire les
perturbation engendrées sont réparties sur tout le coeur.
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017 0055 046 147 130 1.0 041 025
055 071 081 139 18 116 082 039
045 081 066 1.66 184 146 058 035
146 139 166 140 175 158 112 041

[[0.30 085 054 151 130 1.16 0.50
085 087 08 136 173 107 083
054 082 063 156 163 134 056
151 136 156 130 162 146 1.05

130 173 163 162 063 137 082 129 182 184 175 070 148 092
116 107 134 146 137 1.09 043 109 115 145 158 149 121 052
050 083 056 105 082 043 041 081 058 112 093 052
029 039 032 037 024 039 035 041

Calcul de référence Calcul MURE

B5.70 -34.60 -15.07 253 0.10 -5.16 -16.53 -16.12
-3462 1887 -1.72 239 526 843 -1.78 -1.14
-16.28 -196 473 621 1290 860 457 659
317 228 613 822 828 794 653 1089
051 483 1264 832 1091 860 1221
615 752 820 810 888 10.74 2248

-17.36 -233 402 687 1245 22.85
-16.51 -1.65 6.53 10.92

Ecarts en %

Fi1G. 4.17: Comparaison des dépots de puissance radiaux a puissance nulle et les barres de
controle insérées : les cellules grisées représentent les assemblages dans lesquels les barres
de controle sont insérées - Parametres de simulation : 1.000.000 de particules par cycle -
300 cycles actifs.

1.07 -039 -0.20 -056 -040 012 -040 -061
189 013 -1.11 -066 -063 -0.35 -056 -1.60
199 093 -0.70 -109 -083 -072 052 -2.14
221 083 -072 081 -114 -051 089 -2.09
144 070 -024 020 (033 031 -042
120 071 -003 076 158 178 066

-1.17 117 047 083 093 167
-1.55 -241 -0.66 0.44

F1a. 4.18: Impact de I’éjection des barres de controle de I’assemblage E5 sur la nappe de

puissance (calculs statiques MCNP)



Chapitre 5

Développement d’outils pour les
calculs de transitoires

Dans l'optique finale de la simulation de transitoires en situation accidentelle ou inci-
dentelle, plusieurs outils, toujours automatisés, ont été implémentés dans MURE.

Dans un premier temps, un module de cinétique point a été ajouté. Il représente une
premiere étape simplifiée pour les études de dynamique. En effet, I’évolution de la popu-
lation neutronique et de la concentration des précurseurs sont les deux parametres princi-
paux & étudier au cours d’un transitoire. Avec la cinétique point, nous n’avons pas acces
a I’évolution spatiale. Par exemple, comme nous le verrons dans un accident d’éjection de
barres de controle, seules des valeurs globales sont disponibles. Dans le cas de la simu-
lation d’accidents sur des réacteurs a neutrons rapides, la cinétique point peut offrir de
bons résultats[65]. Cependant, dans le cas de réacteurs a neutrons thermiques, la cinétique
point est bien moins adaptée car les résultats obtenus par celle-ci ne seront valables que
localement.

Or, apres perturbation du systéme, qui n’est généralement pas uniforme dans tout
I’espace, ces perturbations locales vont se propager au systeme entier. Plus le libre parcours
moyen des neutrons est grand et leur durée de vie courte, plus le réajustement de la
forme du flux se fera en un temps court (quelques millisecondes) et sera léger (pour peu
que la perturbation initiale le soit aussi). Apreés quoi, c’est le niveau global du flux qui
variera. Ainsi dans les RNR, la cinétique ponctuelle peut étre bien adaptée. En effet, en
comparaison avec les réacteurs a neutrons thermiques, les réacteurs a neutrons rapides
sont en général de plus petite taille, le libre parcours moyen des neutrons est plus grand,
ce qui a pour conséquence un bien meilleur couplage spatial des différentes régions du
coeur. De ce fait, la forme globale du flux est difficilement modifiable dans un RNR.

Mais dans le cas ol la forme du flux peut subir de fortes variations locales, on ne pourra
prédire avec succes I’évolution totale de la puissance. Seule une tendance sera accessible
(cf. section 5.4). Notamment dans le cas d’éjection d’une barre de controle, si on utilise un
modele ponctuel alors qu’en réalité l’effet local est important, cette erreur systématique
provoquera une surestimation de I'impact de I'incident. Ce qui va a ’encontre d’une étude
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de sureté, surtout si les profils de flux initiaux et tous les parametres cinétiques ont été
calculés a partir d’une simulation 3D précise. Ceci est a garder a l’esprit dans ce chapitre.

La nécessité de recourir a un calcul énergie-espace-temps n’est pas la méme
dans un réacteur rapide et dans un réacteur thermique (Ott,1985).

5.1 Calcul du temps de génération des neutrons

Avant tout calcul de cinétique, certains parametres doivent étre calculés. Le temps de
génération effectif des neutrons en est le principal, il exprime la moyenne du temps inter-
fission. Il gouverne la cinétique des réacteurs. Les ordres de grandeur sont les suivants :

— réacteur a eau sous pression chargé en UOX : ~ 60us

— réacteur a neutrons rapides : < lus.

Deux méthodes applicables & MCNP existent :

— une méthode par perturbations
— une méthode utilisant la durée de vie moyenne d’un neutron

5.1.1 Meéthode des perturbations

Elle a été proposé par Verboomen et al.[66, 67|, et permet de calculer le temps de
génération effectif par perturbation de la réactivité du coeur, en utilisant un poison dont
la section efficace de capture suit une loi en 1/v. Le détail de cette technique n’est pas
explicité, mais grace a deux simulations MCNP en faisant varier par exemple la teneur en
bore 10, la détermination du temps de génération effectif est possible.

Cette méthode doit étre utilisée dans les cas ou le spectre est rapide, et le coeur forte-
ment couplé (des perturbations locales se propagent rapidement a ’ensemble du cceur).
Ainsi dans des réacteurs a neutrons rapides de petite taille[68, 69] disposant notamment
de réflecteurs, cette méthode est incontournable.

5.1.2 Méthode directe

En revanche, dans le cas de réacteurs thermiques de grande taille et donc fortement
découplé, la pondération par le flux adjoint pour le calcul du temps de génération n’est
pas indispensable comme le montrent les résultats présentés ci-apres.

Notons [, la durée de vie moyenne d’un neutron prompt dans le coeur. Le temps de
génération est défini ainsi :

A=l (5.1)
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Le calcul de A! par cette méthode dans le cas du cceur présenté dans le benchmark a
fournit un temps de génération de 1,263.105s.

Un calcul en code déterministe pondéré par le flux adjoint a donné une valeur pour
Acsr de 1,26.107°s[70].

5.2 Calcul automatisé des fractions de neutrons retardés

La valeur de la fraction de neutrons retardés est également une donnée essentielle pour
les calculs de cinétique des réacteurs. Une erreur sur cette valeur affecte directement la
nature de ’excursion de puissance, et participe a la stabilité ou non du systeme. Plus cette
valeur est grande, moins le réacteur est sensible a de petites perturbations. Dans 'optique
de résoudre les équations de la cinétique, une méthode automatisée de calcul de la fraction
de neutrons retardé a été implémentée dans MURE.

5.2.1 Rappels

La population neutronique comprend deux groupes : les neutrons prompts, émis 10717
apres la fission, et les neutrons retardés qui sont émis avec un retard par rapport a la
scission de I’atome. Ce sont des réactions de dés-excitation de certains produits de fission
qui sont a l'origine de cette émission. Le temps au bout duquel ils émettent le neutron
libre varie suivant le précurseur (en moyenne ce temps est égal au temps de vie beta du
précurseur). Ces neutrons ont une énergie bien plus faible (quelques centaines de keV) que
les neutrons prompts qui eux sont émis a plus de 2 MeV. D’out une notion d’importance
des neutrons qui varie suivant le spectre du réacteur. Celle-ci est prise en compte dans le
calcul de la fraction des neutrons retardés, notamment par une pondération par le flux
adjoint.

La fraction de neutron retardés, notée (3, est la proportion totale des neutrons retardés,
c’est a dire la somme des §;. En effet, les neutrons retardés sont émis a des temps différents
suivant le noyau qui a fissionné, et la vitesse du neutron qui a provoqué cette fission (cf.
tableau 5.1 [5]). Ainsi, on les classe selon i groupes de décroissance (cf. tableau 5.2[5]).

Des données existent pour chaque noyau fissile[71], mais ces valeurs sont généralement
dépendantes d’un domaine énergétique, c’est a dire propre a un type de réacteur. Elles
ne sont donc pas transposables dans n’importe quel cas. Or, nous nous sommes efforcés
de créer des outils génériques, non dépendants d’un certain type de technologie. De plus
I’essence méme de MURE est la possibilité d’explorer de nouvelles voies, au travers de
nouveaux designs de géométrie, d’optimisation d’enrichissement et plans de chargement,
... Toutes ces variantes conduisent a une modification des valeurs de fraction de neutrons
retardés. Il nous fallait trouver une méthode de calcul indépendante du spectre, et qui soit

'Nous ne parlons pas de A.fs mais de A car notre calcul ne prend pas en compte la pondération par le
flux adjoint. Mais comme il I’a été précisé dans la section précédente, ce cas précis de simulation permet
de faire cette approximation. En effet, nous ne sommes pas dans le cas particulier de type : réacteur de
petite taille & neutrons rapides et comportant des réflecteurs.
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’ Noyau ‘ Fission ‘ B(pem) ‘
2321p, rapide 2433
2337 | thermique 296
2350 | thermique 679

281y rapide 1828
239 Py | thermique 224
240 py, rapide 292

241 Py | thermique 535

TaB. 5.1: Fractions des neutrons retardés pour quelques noyaux fissiles

Groupe ‘ B(pcm) ‘ Temps de vie moyenne (s) ‘

1 24 8.6
2 123 315
3 117 8.62
4 262 3.22
5 108 0.714
6 45 0.258
Moyenne | 679 11.31 |

TAB. 5.2: Caractéristiques des neutrons retardés pour 1'*>U (cas d’une fission thermique)

compatible et transparente avec les méthodes déja écrites dans MURE : comme 1’évolution
combustible et le couplage avec la thermohydraulique.

5.2.2 Meéthode de pondération

La méthode la plus précise est bien entendu celle réalisée par exemple dans les codes
déterministes : le calcul de 3 est pondéré par le flux adjoint et le spectre énergétique des
neutrons retardés.

A T’heure actuelle, MCNP ne permet pas d’avoir acces au flux adjoint. Des modifications
ont été développées corrigeant cette lacune, mais n’ont pas été utilisées ici[72]. Si leur
incorporation est envisagée, il faudra s’assurer de leur compatibilité avec toutes les classes
de MURE et avec les différentes versions de MCNP que MURE peut gérer.

Méthode prompte

Une approche simplifiée avec MCNP consiste en 'estimation de § a 'aide de deux
coefficients multiplicateurs :

k
ﬁwl—f (5.2)
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Avec kj la valeur du coefficient multiplicateur en ne prenant en compte que les neutrons
prompts, qui est accessible avec ’emploi de la carte TOTNU NOJ3]. Mais cette méthode
néglige I'impact des neutrons retardés sur la forme du flux, et qui plus est, une nouvelle
simulation MCNP est nécessaire. Certaines simulations nécessitent déja des temps de calcul
tres longs, ’addition de cette étape est une réelle contrainte. De plus, cette méthode ne
donne pas acces aux [3; pourtant nécessaires & la résolution des équations de la cinétique
a plusieurs groupes de neutrons retardés.

Méthode de calcul implémentée dans MURE

Une autre méthode, plus précise, a été implémentée dans MURE pour l'estimation
du 2. Elle utilise la discrétisation spatiale nécessaire dans les calculs couplés avec la
thermohydraulique ou dans les études d’évolution combustible. A défaut d’avoir acces au
flux adjoint, 'importance des neutrons est prise en compte au travers des taux de réaction
de chaque noyau fissile en fonction du groupe énergétique et de la position spatiale.

5 e QAZRCER)
S (Naloden)

(5.3)
et

(Vnotoe) = / Vn,eO}, bc.cdE (5.4)

Avec :

— ¢ la iéme cellule (espace discrétisé),

— n le nieme noyau fissile considéré,

— ¢ le iéme groupe de neutrons retardés (appelé aussi famille),

— N le nombre de noyaux considérés,

— v le nombre total de neutrons émis (v = v? + v%),

— v% le nombre de neutrons retardés.
Un des avantages est que la seule intervention de 'utilisateur pour calculer la fraction de
neutrons retardés, est I'appel de la méthode. En effet, une automatisation complete a été
possible car toutes les données nécessaires au calcul sont disponibles au cours d’un calcul
d’évolution combustible ou de couplage avec la thermohydraulique (discrétisation, tallies
pour les taux de réaction, ...).

La seule valeur non calculée par MNCP est le nombre de neutrons retardés émis par
noyau fissile. Or ces valeurs sont connues par noyau, et ne dépendent pas de 1’énergie
incidente du neutron qui a provoqué la fission (pour des vitesses de neutrons comparables
a celles en réacteur[73, 74, 75]), c’est pourquoi il n’est pondéré que par I'intégrale des taux

2Nous parlons de 8 et non de . ¢ dans le sens ou notre calcul ne prend pas compte la pondération par
le flux adjoint. En effet, on néglige la pondération par I'importance et la densité énergétique des neutrons
de fission.
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de réactions, a la différence du nombre total de neutrons émis apres fission qui lui varie
suivant le domaine énergétique.

Nous avons trouvé des valeurs de v% en fonction de temps de décroissance constants
(car en réalité ces temps varie suivant le précurseur[74]). Ce qui nous permet de calculer
les B par famille pour un mélange de noyaux et d’obtenir ainsi des données utilisables pour
les calculs de cinétique[74, 71]. Ainsi, & n’importe quel instant du cycle du réacteur, ou de
conditions de fonctionnement, le calcul de la fraction de neutrons retardé est possible.

Validation de la méthode

Le benchmark présente des résultats sur le calcul de la fraction de neutrons retardés,
nous avons donc testé la méthode précédemment citée et également la méthode prompte.

Codes Fraction de neutrons retardés (pcm) ‘
CORETRAN 568
EPISODE o979
NUREC 576
PARCS 2G 579
SKETCH-INS 579
BARS 579
MCNP (TOTNU NO) 536
MURE / MCNP 566

TAB. 5.3: Calcul de la fraction de neutrons retardés

Le résultat avec la méthode prompte présente un écart important d’environ 40 pcm.
L’importance des neutrons n’étant pas prise en compte, I'impact des neutrons retardés,
qui ont des énergies thermiques, est minoré.

La méthode MURE / MCNP que nous avons implémenté présente un écart de 10 pcm
avec ceux du benchmark. La pondération effectuée se rapproche de celle du flux adjoint,
mais bien évidemment ne substitue pas a elle. Cependant les résultats sont dans des barres
d’erreur acceptables pour les études de cinétiques menées actuellement.

Cette méthode donnant des résultats acceptables, elle peut étre utilisée afin d’observer
I’évolution de la fraction de neutrons retardés au cours de l'irradiation tout au long du
cycle du réacteur. Ainsi, a n’importe quel instant, un transitoire peut étre initié.

L’apparition de noyaux de plutonium au cours de I'irradiation par capture sur 1’330
dégrade tres nettement la fraction de neutrons retardés et rendent encore plus difficile le
controle du réacteur : cf. figure 5.1 (calcul d’évolution combustible du coeur présenté dans
le benchmark).
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F1G. 5.1: Evolution de la fraction de neutrons retardés au cours du cycle

5.3 Résolution de la cinétique point avec contre-réactions
thermiques

La résolution des équations de la cinétique point a été implémenté dans MURE. Son
utilisation nécessite simplement la précision des données utiles au calcul et dépendantes
du systeme : fraction de neutrons retardés, temps de génération des neutrons, coefficients
doppler et de vide, nature de I'insertion de réactivité, ...

Les méthodes de résolution d’équations différentielles sont diverses mais certaines sont
inadaptées dans notre cas. En effet les pas de temps vont dépendre du temps de génération
effectif des neutrons. Une méthode de Newton explicite a été utilisée dans un premier
temps, mais une méthode de résolution Runge Kutta d’ordre 4 a été préféré (celle-ci gere
automatiquement les pas de temps en fonction du niveau de variation des résultats[40]).

5.3.1 Equations de la cinétique point

L’équation représentant le suivi de la population de neutrons dans le cadre de la ciné-
tique point s’écrit ainsi[76] :

6
Nt +> NCi(t) + S (5.5)
i=1

dN(t) . pnet(t) — /8
at A

Avec :

— ¢ représente la ieme famille de neutrons retardés,

— N(t) la population neutronique,

— pnet(t) la réactivité du systeme telle que ppet = pext + PORs

— pext la réactivité externe (impact d’une barre de controle par exemple),
— por la réactivité des contre réactions (thermiques et effets de vidange),
— A le temps de génération des neutrons,

A; est la constante de temps de décroissance pour le ieme groupe de neutrons retardés,
— S est une source externe de neutrons,
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C; est la concentration de précurseurs du ieme groupe telle que

dCi(t) _ Bi ~
= AV = AG() (5.6)

Ainsi, MURE nécessite de 'utilisateur la spécification des données suivantes :

la réactivité externe,
les coefficients de contre réactions doppler et de vide?,
le temps de génération des neutrons.

Dans ’application présentée dans la section 5.4, ces données ont été recalculées par MURE

au travers de simulations MCNP.

5.3.2

Modele LUMP pour les contre réactions thermiques

Un modele simplifié pour la modélisation des transferts thermiques est couplée a la

résolution des équations de la cinétique[77].

Traitement des échanges des dépots de puissance et échanges de chaleur entre le com-

bustible, la gaine et le caloporteur :

dr
Cp=t = by (T - 1) (5.7)

dT,
=2 = hys(Ty = 1) = hool T, = T2) (5.8)

C’Sd

d,
dt

Ce

— haelTs ~T.) — C, (v%T;> (5.9)

Avec :

I’indice f pour le combustible,

I'indice s pour la gaine,

I’indice ¢ pour le caloporteur,

C' la capacité calorifique (J/m/K),

T la température (K),

¥ la puissance linéique (W/m),

v la vélocité du caloporteur (m/s),
o7,

v9Le — (Tsortie _ TentréeyTSection o offet ¢’est une modélisation de la cinétique en
0z c c Volume ’

0D ; I’élévation de température du caloporteur dans la colonne n’est pas calculé de

maniere discrete,
hs la conductance thermique entre la pastille combustible et la gaine (W/m/K)

telle que :
1 1 1 1

- — 5.10
hps 2k 'y 2k (5.10)

3En effet, c’est & partir de ces coefficients que les contre réactions sur la réactivité sont calculées. Par
exemple, dans ’étude d’éjection de barres du benchmark, nous avons calculé avec MCNP un coefficient
Doppler de -3 pem/K. Ainsi la contre réaction sur la réactivité a chaque pas de temps At vaudra :
doppler __
14 = —3x% ATAt.

CR
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— hsce la conductance thermique entre la gaine et le caloporteur (W/m/K) telle que :
1 1 1

— = — 4 — 5.11
hse  2hg + 2hy ( )
Les constantes hi, hs, hs, et hy sont définies ainsi :

hy = 4nK; (5.12)
hg = 27Tahb (513)

47K
hg = — (5.14)

In (%)
hy = 27ch, (5.15)

Avec :

— Ky la conductivité thermique moyenne du combustible (W/m/K),

— K la conductivité thermique moyenne de la gaine (W/m/K),

— hy la conductance thermique de la lame de gaz (W/K)

— he le coefficient de transfert thermique entre le caloporteur et la gaine (W/m?/K),

a le rayon de la pastille combustible (m),
— b le rayon interne de la gaine (m),
— ¢ le rayon externe de la gaine (m).

Apres détermination des conditions initiales pour les températures des différentes struc-
tures et la concentration de précurseurs, la matrice des équations différentielles couplées
est résolue par une méthode Runge Kutta d’ordre 4.

5.4 Application a I’accident d’éjection de barres

Le benchmark présente les résultats de simulation sur un accident d’éjection de barre.
Nous avons testé la possibilité de simuler cet accident avec le module de cinétique point de
MURE, tout en sachant a ’avance que les résultats seraient peu précis mais en espérant
quand méme un certain réalisme.

Les conditions initiales sont celles du calcul & puissance nulle du chapitre précédent
avec les barres de contréle insérées. Les données nécessaires a la résolution des équations
de cinétique ont été calculées avec MURE et sont présentées dans le tableau 5.4. Seule la
valeur de la fraction de neutrons retardés était spécifiée dans le benchmark et commune
a tous les codes. Nous avons donc effectué nos simulations avec cette valeur, et non pas
avec celle que nous avons calculé avec MURE.

L’éjection des barres de controle de ’assemblage E5 s’étend sur 0.1 s alors que les
grappes d’arrét d’urgence restent en dehors du coeur. L’approximation d’un prompt jump
a été faite. Dans les figures 5.2, 5.3, 5.4, les résultats de la simulation sur I’évolution de la



114 CHAPITRE 5. OUTILS POUR LES TRANSITOIRES

Parametres ‘ Valeur ‘
Approximation d’un prompt jump & 0.1s 1.07 $
Temps de génération 12.6 us
Fraction de neutrons retardées 579 pcm
Coefficient Doppler -3 pem/K

TaB. 5.4: Constantes neutroniques pour la résolution des équations de cinétique

réactivité, la puissance et la température moyenne du combustible dans ’assemblage E5
sont comparés a ceux du benchmark.

1.4 T T T
Cinétique point =
PARCS =
BARS = =
——

CORETRAN

0.8

0.6

Réactivité ($)

0.4

0.2

|
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Temps (s)

FIG. 5.2: Evolution de la réactivité au cours du transitoire

Compte tenu du fait que nous faisons 'approximation de la cinétique point dans un
réacteur de grande taille a spectre thermique, les résultats que nous obtenons sont en réal-
ité locaux. Sachant cela, les parametres d’entrée thermohydrauliques pour le modele de
contre réaction sont spécifiques a I’assemblage sur lequel se produit I'incident. Ainsi I’ap-
proximation spatiale induite par la modélisation “point” n’est plus a I’échelle du coeur mais
de 'assemblage ; celle-ci est valable dans le sens ou I'accident se déroule sur un temps tres
court, et donc les perturbations majeures sont localisées sur ’assemblage. La conséquence
directe est donc une surestimation de 'augmentation de la puissance finale, puisque seul
I’assemblage Eb5 est réellement simulé. L’effet tampon des autres assemblages n’est pas pris
en compte. C’est une des raisons pour laquelle la puissance finale obtenu par la simulation
en cinétique point est 60% plus élevée que dans les conditions initiales, & comparer aux
20% d’augmentation calculés par les codes de cinétique spatiale du benchmark.

Une autre raison a cet écart de puissance finale, et sur celui du pic de puissance, repose
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FIG. 5.3: Evolution de la puissance au cours du transitoire

sur la détermination des contre réactions par effet Doppler et par effet de vide. En effet,
nous avons calculé de par des simulations MURE / MCNP un coefficient doppler de -3
pem/K. Mais les résultats présentés dans le benchmark font état d’un coefficient bien plus
élevé (au moins le double). Cet aspect contribue aux écarts de puissance finale observés,
et également dans le surplus de réactivité observé en fin de simulation.

En revanche, I’évolution de la température du combustible est en accord avec les autres
simulations, ce qui semble indiquer que les modeles thermohydrauliques, y compris les
propriétés thermodynamiques, présentent des différences.

Le pic de puissance est atteint a 0.32 s £0.02. Cela indique que les temps de génération
sont du méme ordre de grandeur.

En conclusion, la cinétique point donne acces & des tendances acceptables sur 1’évo-
lution de transitoires. Ces simulations n’ont pas la prétention de faire office d’une étude
de sureté, mais permettent facilement d’observer ’allure d’excursions de criticité. En re-
vanche, il est nécessaire de préter attention au cas simulé. En effet, comme nous ’avons
souligné dans cette modélisation d’accident d’éjection de barre en REP, la prise en compte
du ceeur entier pour la cinétique point est impossible. De méme, cette simulation reste
réaliste car il s’agit d’un accident rapide. Pour une méme configuration de coeur, un ac-
cident de type LOCA* n’aurait pas été réalisable, car les perturbations induites par un
tel accident sont globales (et non uniformes) et non plus locales. Par contre ce méme ac-
cident en spectre rapide peut étre simulé avec I’approximation de la cinétique point[65]
(moyennant la simulation des échangeurs avec le circuit secondaire).

4Loss Of Coolant Accident - bréche dans le circuit primaire : perte du réfrigérant
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FIG. 5.4: Evolution de la température du combustible au cours du transitoire



Conclusion et perspectives

Cette these a débuté par un travail de recherche sur la capacité de fournir des outils
de simulation appropriés a l'investigation de filieres innovantes de réacteurs nucléaires.
Plusieurs codes de thermohydraulique ont été testés afin de sélectionner celui qui sera le
plus & méme de répondre au cahier des charges que nous nous étions imposés, a savoir la
conservation du caractere générique du code MURE. Cependant, la spécificité des codes
a fait que celui retenu est qualifié pour les écoulements en eau et non pour tout type de
caloporteur. Méme si I'extension du code COBRA pour la simulation des caloporteurs en
sodium liquide est possible. C’est la raison pour laquelle le code BATH a été implémenté
dans MURE, afin de préserver la capacité de simuler n’importe quel type de technologie
innovante (de par 'utilisation en neutronique d’un code de transport Monte Carlo). Malgré
sa résolution en 2D RZ des équations de thermohydraulique, il assure la fonctionnalité de
MURE pour des simulations couplées neutronique thermohydraulique dans les cas, par
exemple, de réacteurs rapides refroidis au sodium qui ont une place privilégiée au sein des
réacteurs de quatrieme génération.

La validation du schéma couplé MURE-MCNP-COBRA a été réalisé sur un cas tres
complexe présentant tout l'intérét des simulations en trois dimensions. Elle est encour-
ageante en termes de faisabilité, mais cependant, ce travail de validation doit étre ap-
profondi car tous les écarts observés entre les résultats fournis par les différents outils de
calcul considérés ne sont pas expliqués de maniere satisfaisante. Une étude de cas plus
simples doit étre menée. Puis par augmentation progressive de la complexité, les écarts
observés entre les codes pourraient étre ainsi mieux compris et donc expliqués. Par ailleurs,
I’étude rigoureuse de la convergence de ce type de calcul couplé reste a faire, avec la per-
spective d’aboutir a une estimation des incertitudes sur les grandeurs calculées dues aux
incertitudes statistiques provenant du calcul de transport Monte Carlo.

Par conséquent, I'exploitation d’un tel couplage doit étre faite avec la plus grande
prudence, en portant notamment attention a la nature des études visées et aux incertitudes
cibles associées. Une maitrise de la convergence des calculs doit étre assurée et ainsi qu’une
évaluation des incertitudes.

En termes de développement, la nécessité de réaliser un couplage avec une interface
homme machine simple a été respectée. En effet, la simplification des jeux de données
d’entrée n’a pas été négligée. Elle autorise 'usage du schéma couplée dans un cadre con-
vivial comparable & I'utilisation initiale de MURE pour des simulations neutroniques, voire



encore plus allégée. Ainsi la création de jeux d’entrée pour un coeur complet incluant un
couplage avec la thermohydraulique se limite a quelques centaines de lignes de code, qui
consistent en une description factuelle de la géométrie et des conditions de fonctionnement.
Les communications entre les codes, ainsi que les échanges de données sont traitées au-
tomatiquement, offrant ainsi a 'utilisateur un gain de temps non négligeable.

Ces méthodes développées au sein du travail de these permettent un acces rapide et
simple a des modélisations qui ne le sont pas : la simulation en trois dimensions de réacteurs
nucléaires avec un couplage neutronique thermohydraulique. Les applications possibles
actuellement, sont ’acces a une description locale tres réaliste des coeurs de réacteurs pour
des calculs a puissance nominale. Ceux-ci permettent notamment de s’assurer de la tenue
des criteres de stireté :

— en terme de températures dans les structures tout au long de la période d’irradiation,

— de lestimation des grandeurs de cinétique (temps de génération des neutrons, frac-

tion de neutrons retardés, ...),

— ou de tout autre parametre dont l'acces a été rendu possible par une modélisation

fine et couplée.

Ainsi, le travail réalisé permet la simulation dans des conditions statiques. Mais I’-
exploration de nouvelles possibilités technologiques et de design de réacteurs nucléaires
nécessite également des simulations dynamiques. C’est la raison pour laquelle, une méth-
ode de résolution de la cinétique point avec contre-réactions thermiques a été ajoutée
au code MURE. Cependant, elle n’est pas suffisante pour des études de transitoires et
surtout ne permet pas une modélisation aussi fine que celle apportée par le travail déja
réalisé. C’est pourquoi, dans un souci d’excellence et de cohérence, le couplage du code
MURE avec un code de cinétique 3D est I'une des prochaines étapes. Celui-ci permettra
de prendre en considération des effets locaux qui ne sont pas accessibles en I’état actuel
du développement.

Par contre cette nouvelle brique ne permettra pas la simulation de certains accidents,
comme par exemple une bréche dans le circuit secondaire. En effet, rappelons que COBRA
ne simule que le coeur du réacteur. Ainsi, 'ajout d’'un code de cinétique 3D devra étre suivi
d’un couplage avec un code systeme de type CATHARE, afin de maintenir une cohérence
avec les efforts déja fournis. En effet, des tests de modélisation des circuits secondaires
avec échangeurs ont été initiés, mais 'emploi d’un code qualifié est préférable.

Néanmoins, aussi complet que pourra étre 'outil MURE, méme si toutes les disciplines
qui interviennent dans un réacteur nucléaire sont incluses, il ne faut pas perdre de vue que
cela reste une représentation numérique de la physique mise en jeu. Tous les codes, indépen-
damment les uns des autres, ne permettent pas une modélisation parfaite et formellement
exacte des phénomenes réels. De plus, du fait du couplage, des erreurs systématiques s’a-
jouteront aux autres incertitudes ou approximations. C’est la raison pour laquelle, un recul
est toujours nécessaire par rapport aux résultats obtenus. Les simulations numériques ne se
substitueront jamais aux validations expérimentales. Et plus précisément pour les études



de sureté, des marges de sécurité raisonnables devront toujours étre maintenues, méme si
ce type de calculs couplés permettront de les réduire.
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Annexe A

Effet de couplage entre cellules
dans une géométrie discrétisée -
mise en évidence au cours d’un
calcul d’évolution combustible

Une étude sur le couplage entre cellules évoqué dans le chapitre 3, section 3.6.5 a été
réalisé par Olivier Méplan (LPSC Grenoble) et présenté lors d’une communication interne.
La simulation porte sur un crayon combustible de type REP découpé axialement, et met en
évidence le découplage entre cellules dans le cas de géométries discrétisées. Tous les calculs
ont été effectués a statistique constante, et portent sur des évolutions combustibles.

Que ce soit pour le suivi d’une grandeur globale (le coefficient multiplicateur) ou de
grandeurs locales (les flux de chaque cellule), le choix de la statistique et surtout de la
maniere dont est réalisé la simulation ont un impact trés important. En effet, comme
nous pouvons le constater sur les figures A.1 et A.2, il est nécessaire d’avoir un nombre
de particules par cycle suffisamment important afin de prendre en compte les rares his-
toires longues de neutrons. Dans le cas contraire, et méme pour une statistique globale
conséquente, des phénomenes d’oscillations non physiques apparaissent et induisent des
erreurs systématiques. Ainsi, les grandeurs principalement locales sont erronées et donc
inexploitables.
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* Faibles corrélation : Choix du nombre de particules par cycle

* Crayon REP (H = 3.66m, r;,,, = 0.41 cm) ouvert aux extrémités
* 21 zones de 17.4 cm
» Temps entre 2 calculs MCNP: 30 jours

P, =75 kKW -
13 —— 3 270 nf/cycle, 6 120 cycles
4 H,0 u —— 200 000 n/cycle, 100 cycles
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Fi1g. A.1: Cadre de simulation : calculs a statistique constante
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Fic. A.2: Impact des criteres de simulation sur les profils de flux au cours de l'irradiation



Annexe B

Benchmark : résultats des calculs

3D a puissance nominale

Dans les annexes C, D et E sont présentés les résultats détaillés des simulations du

benchmark NEA[54] afin de permettre une comparaison complete avec d’autres calculs.

Cependant, pour des raisons évidentes de lisibilité et d’économie, les résultats crayon par

crayon ne sont pas fournis dans ce document.

Résultats moyens par assemblage

Pour rappel, les comparaisons des dépots de puissance radiaux sont disponibles dans

la figure B.1.

1 2 3 4 5 6 7 8 1 2 3 4 5 & 1 8
LN A L A K P ] AT 148 140 15 101 10T 1% 0%
Bl 137 125 107 12 13 09 11 058 Bl 148 132 119 126 120 095 104 054
e 119 107 147 133 120 119 111 048 el 141 12 125 135 12 14 10 04
D 137 12 1.33 1.07 129 118 1.01 04 D 153 128 1.36 102 123 11 093 0.37
el 100 13 12t 128 09 112 064 El 104 13 124 124 088 103 059
Fl 112 o9r 119 118 112 084 032 Fl 11 098 118 112 104 076 03X
el 12 1t 101 ot 0 6| 108 108 105 0ss o o3 [T
HI 049 058 049 04 H| 047 057 046 0.38

Calcul de référence Calcul MURE
1 2 3 4 5 6§ 1 8
A[ 39 83 180 9z 03 47 J0 %6
B| 84 60 116 47 05 24 64 712
¢| 187 125 68 11 07 38 87 83
o| n7 67 19 51 45 71 83 710
| 33 21 30 35 55 81 92
Fl 49 12 a4 52 70 92 29
o 34 27 57 83 53 21
Hl 29 26 43 40 I_|

Ecarts en %

F1G. B.1: Comparaison des dépots de puissance radiaux (HFP)
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Code | % PWE |
nodal
CORETRAN 0.31
EPISODE 0.4

NUREC 0.31
PARCS 2G ref
PARCS 4G 0.31
PARCS 8G 0.55

SKETCH-INS 1.04
hétérogene

MURE 5.83

TORT-TD/CTF[64] | 13.89

TAB. B.1: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
assemblage (HFP)

Assemblage
Al | B2 | C3 [ D4 | E5 | F6
nodal
CORETRAN | 1.07 | 0.92 | 0.90 | 2.62 | 1.38 | 4.60
EPISODE 3.08 | 2.67 | 3.01 | 3.47 | 3.44 | 10.47
NUREC 0.08 | 0.17 | 0.24 | 0.32 | 0.13 | 0.89

PARCS ref | ref | ref | ref | ref ref
SKETCH-INS | 0.09 | 0.11 | 0.18 | 0.58 | 0.22 | 0.87
hétérogene
MURE [ 1.7 [2.36]236] 1.9 [ 1.65] 7.53

TaB. B.2: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
crayon (HFP)
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Cependant une comparaison des résultats de thermohydraulique avec ceux des codes
du benchmark n’a pas été réalisée compte tenu de la disparité tres importante entre les
résultats du benchmark. Cela s’explique par ’emploi de modeles thermohydrauliques tres
différents. Dans un souci de clarté, seuls les résultats qui sont eux méme disponibles dans le
benchmark ont été présentés. Par exemple, les profils de température dans chaque crayon
obtenus par les calculs couplés MURE-MCNP-COBRA ne sont pas disponibles dans ce
manuscrit.

926 | 1109 | 1074 | 1115 | 912 | 935 | 924 | 702
1110 | 1041 | 986 | 1013 | 1028 | 886 | 923 | 732
1079 | 990 | 1009 | 1050 | 997 | 966 | 912 | 698
1129 | 1023 | 1056 | 914 | 1002 | 946 | 892 | 675
924 | 1043 | 1008 | 1007 | 859 | 919 | 752
947 | 900 | 979 | 955 | 924 | 815 | 655
940 | 940 | 927 | 886 | 756 | 656
709 | 742 | 706 | 679

TAB. B.3: Températures moyennes du combustible par assemblage (K)

1436 | 1753 | 1695 | 1759 | 1345 | 1423 | 1350 | 872
1755 | 1665 | 1517 | 1583 | 1579 | 1302 | 1361 | 949
1707 | 1527 | 1602 | 1622 | 1540 | 1490 | 1338 | 870
1789 | 1605 | 1634 | 1414 | 1521 | 1432 | 905 | 818
1375 | 1611 | 1565 | 1533 | 1247 | 1336 | 992
1452 | 1333 | 1519 | 1455 | 1347 | 1309 | 770
1386 | 1400 | 1369 | 1290 | 1002 | 771
886 | 971 | 889 | 829

TAB. B.4: Températures maximales du combustible par assemblage (K)
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575.7 | 581.6 | 580.5 | H81.8 | 575.2 | 576.0 | 575.6 | 567.1
581.6 | 579.5 | d77.7 | 578.6 | 579.1 | 574.3 | 575.6 | 568.4
580.7 | 577.9 | 578.5 | 579.8 | 578.1 | 577.1 | 575.2 | 566.9
582.2 | 578.9 | 580.0 | 575.3 | 578.2 | 576.4 | 599.2 | 565.8
575.7 | 579.5 | 578.4 | 578.4 | 573.4 | 575.5 | 569.2
576.5 | 574.8 | B77.5 | 576.7 | 575.6 | 571.7 | 564.9
976.2 | 576.2 | 575.7 | 574.3 | 569.4 | 564.9
967.4 | 568.8 | 567.3 | 566.0

TAB. B.5: Températures moyennes du caloporteur par assemblage (K)

720.25 | 697.79 | 703.23 | 696.93 | 721.54 | 719.43 | 720.48 | 741.18
697.74 | 707.63 | 714.34 | 711.22 | 709.44 | 723.96 | 720.56 | 738.32
702.52 | 713.90 | 711.69 | 706.59 | 713.16 | 716.33 | 721.52 | 741.59
694.47 | 710.00 | 705.79 | 721.43 | 712.65 | 718.45 | 660.45 | 743.84
720.42 | 707.59 | 711.94 | 711.97 | 726.43 | 720.94 | 736.45
718.20 | 722.71 | 714.99 | 717.54 | 720.47 | 730.51 | 745.82
719.00 | 719.02 | 720.22 | 723.99 | 736.03 | 745.75
740.59 | 737.41 | 740.79 | 743.44

TAB. B.6: Densités moyennes du caloporteur par assemblage (kg/m?)

603.7 | 618.5 | 615.9 | 618.9 | 602.4 | 604.5 | 603.5 | 580.2
618.6 | 613.4 | 608.9 | 611.1 | 612.3 | 600.0 | 603.4 | 583.8
616.3 | 609.3 | 610.8 | 614.1 | 609.8 | 607.2 | 602.4 | 579.6
619.9 | 611.9 | 614.5 | 602.5 | 610.2 | 605.5 | 599.2 | 576.7
603.5 | 613.5 | 610.7 | 610.7 | 597.4 | 603.0 | 586.1
605.6 | 601.3 | 608.3 | 606.3 | 603.5 | 592.8 | 574.0
604.9 | 604.9 | 603.7 | 600.0 | 586.6 | 574.1
580.9 | 584.9 | 580.7 | 577.2

TaAB. B.7: Températures du caloporteur en sortie par assemblage (K)

645.36 | 515.31 | 547.63 | 510.37 | 650.02 | 641.73 | 646.53 | 712.42
515.08 | 574.51 | 615.98 | 596.63 | 585.77 | 657.89 | 646.78 | 703.56
543.29 | 613.30 | 599.61 | 568.19 | 608.91 | 626.60 | 649.98 | 713.66
496.76 | 589.16 | 563.25 | 649.63 | 605.57 | 639.00 | 660.45 | 720.55
646.37 | 574.38 | 601.22 | 601.45 | 665.88 | 648.02 | 697.72
636.01 | 653.82 | 619.13 | 634.46 | 646.52 | 678.83 | 726.60
641.61 | 641.26 | 645.67 | 657.97 | 696.40 | 726.36
710.57 | 700.76 | 711.20 | 719.34

TAB. B.8: Densités du caloporteur en sortie par assemblage (kg/m?)



Annexe C

Benchmark : résultats des calculs

2D a températures fixées

Dans les annexes C, D et E sont présentés les résultats détaillés des simulations du

benchmark NEA[54] afin de permettre une comparaison complete avec d’autres calculs.

Cependant, pour des raisons évidentes de lisibilité et d’économie, les résultats crayon par

crayon ne sont pas fournis dans ce document.

Résultats moyens par assemblage

Pour rappel, les comparaisons des dépots de puissance radiaux sont disponibles dans

la figure C.1.
137 174 142 153 104 1.03 100 041 115 166 154 162 1.03 103 0.99 041
174 156 1256 128 135 092 098 049 166 148 129 130 132 091 095 048
142 125 133 145 125 141 099 039 154 129 133 140 122 108 093 0.39
153 128 145 108 131 114 089 0.34 163 131 140 102 121 104 0.83 033
104 135 125 131 090 107 059 103 132 122 121 083 097 054
103 092 111 114 107 075 028 102 092 108 104 096 069 0.28
100 098 099 089 0.59 0.2a|_ 098 096 094 083 054 0.28|
041 049 039 0.34 041 049 039 0.33
Calcul de référence Calcul MURE
16.31 -4.54 8.66 625 -0.64 -042 -1.09 -0.32
438 -501 369 197 -2.28 -054 242 -166
894 391 006 -3.36 -2.19 -347 -6.13 -0.66
879 221 -333 -559 -7.70 -9.12 -6.70 -2.60
-0.36 -2.16 -2.34 -7.74 -8.12 -9.52 -7.70
-0.69 -0.01 -328 -9.27 -10.01 -8.67 -1.04
-2.00 -1.93 -526 -6.66 -7.79 -1.34|
-1.03 -1.04 017 -2.26

Ecarts en %

F1a. C.1: Comparaison des dépots de puissance radiaux a températures fixées (cacul 2D)
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Code ‘ % PWE ‘ Coefficient multiplicateur
nodal
CORETRAN 1/FA 1.06 1.06387
CORETRAN 4/FA 0.96 1.06379
EPISODE 0.96 1.06364
NUREC 0.96 1.06378
PARCS 2G 0.96 1.06379
PARCS 4G 0.90 1.06376
PARCS 8G 0.86 1.06354
SKETCH-INS 0.97 1.06379
hétérogene

BARS 1.29 1.05826
DeCART ref 1.05852
DORT 0.86 1.06036
MCNP 0.67 1.05699
MURE 4.58 1.05759

TaB. C.1: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
assemblage et du coefficient multiplicateur (calcul 2D)

Assemblage
Al [ B2 | C3 | D4 | E5 | F6
nodal
CORETRAN | 0.85 | 1.05 | 0.91 | 2.37 | 1.38 | 4.89
EPISODE 0.25 | 0.23 | 0.42 | 1.37 | 0.47 | 4.04
NUREC 0.24 | 0.22 | 0.31 | 0.67 | 0.32 | 0.87
PARCS 0.28 | 0.21 | 0.29 | 0.54 | 0.32 | 0.51
SKETCH-INS | 0.22 | 0.22 | 0.32 | 0.71 | 0.32 | 1.05

hétérogene
BARS 0.26 | 0.45 | 0.55 | 0.40 | 0.33 | 0.61
DeCART ref | ref | ref | ref | ref | ref
DORT 1.52 1 0.59 | 0.92 | 0.33 | 1.64 | 0.41
MURE 1.93 | 2.78 | 1.82 | 2.07 | 1.97 | 8.11

TAB. C.2: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance par
crayon a températures fixées (calcul 2D)



Annexe D

Benchmark : résultats des calculs
3D a puissance nulle et barres de
controle insérées

Dans les annexes C, D et E sont présentés les résultats détaillés des simulations du
benchmark NEA[54] afin de permettre une comparaison complete avec d’autres calculs.
Cependant, pour des raisons évidentes de lisibilité et d’économie, les résultats crayon par

crayon ne sont pas fournis dans ce document.

Résultats moyens par assemblage

Pour rappel, les comparaisons des dépots de puissance radiaux sont disponibles dans
la figure D.1.
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017 055 046 147 130 110 041 025
055 071 081 139 18 116 082 039
045 081 066 1.66 184 146 058 035
146 139 166 140 175 158 112 041

(039 085 054 151 130 1.6 050
085 087 082 136 173 107 083
054 082 063 156 163 134 0.56
151 136 156 130 162 146 105

130 173 163 162 063 1.37 082 129 182 184 175 070 148 092
116 107 134 146 137 1.09 043 109 115 145 158 149 121 052
050 083 056 1.05 082 043 041 081 058 112 093 052
029 039 032 037 024 039 035 041

Calcul de référence Calcul MURE

[55.70 -34.60 -15.97 -2.53 0.10 -5.16 -16.53 -16.12
3462 1887 172 239 526 843 -1.78 -1.14
1628 196 | 473 621 1290 860 | 457 659
347 228 643 822 828 794 653 10.89
051 483 1264 832 (1091 860 12.21
615 752 820 810 888 1074 22.48

-17.36 -233 402 687 1245 22.85
-16.51 -1.65 6.53 10.92

Ecarts en %

F1a. D.1: Comparaison des dépdts de puissance radiaux (HZP)

Code | % PWE |
nodal
CORETRAN 1/FA 1.26
CORETRAN 4/FA 1.09
EPISODE 1.05
NUREC 1.05
PARCS 2G 1.05
PARCS 4G 1.11
PARCS 8G 1.20
SKETCH-INS 1.06
hétérogene

BARS 2.65
DeCART ref
MURE 8.63

TaB. D.1: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance
(HZP)
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Assemblage
Al [ B2 | C3 | D4 [ E5 | F6
nodal
CORETRAN | 6.46 | 0.81 | 6.66 | 3.44 | 6.71 | 4.81
EPISODE 2.51 | 0.57 | 2.33 | 1.41 | 2.39 | 3.88
NUREC 2.38 | 0.68 | 2.14 | 0.64 | 2.33 | 0.80
PARCS / 0.82 / 0.62 / 0.46
SKETCH-INS | 2.65 | 0.70 | 2.65 | 0.80 | 2.79 | 1.09
hétérogene

BARS 0.38 | 0.60 | 1.83 | 0.33 | 0.41 | 0.45
DeCART ref | ref | ref | ref | ref | ref
MURE 79 | 525|879 1.9 | 7.5 | 7.09

TaB. D.2: Comparaison des écarts pondérés entre les codes sur les dépots de puissance
par crayon (HZP)






Annexe E

Données de base pour les calculs
automatisés de la fraction de
neutrons retardés

Le nombre de neutrons retardés émis par fission pour chaque isotope est donné en
fonction de groupes de décroissance constants (indépendants des isotopes). Ces données|74,
71] permettent donc le calcul de la fraction de neutrons retardés par famille pour un
mélange de noyaux. L’application directe est la possibilité de réaliser des études de stireté.

Groupes de décroissance

’ Groupe ‘ Constante de décroissance (s~ 1) ‘ Incertitude (s—1) ‘

1 0.0129 £ 0.0002
2 0.0311 £ 0.0005
3 0.134 + 0.003
4 0.331 + 0.012
5 1.26 + 0.12
6 3.21 + 0.26

TaAB. E.1: Constantes de décroissance des précurseurs par groupe (indépendants des iso-
topes)
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Uranium 233

’ Groupe ‘ dei,”ﬁ‘stszzzs -100 | Incertitude
1 0.053 + 0.003
2 0.197 + 0.012
3 0.175 + 0.025
4 0.212 + 0.013
5 0.047 + 0.014
6 0.016 + 0.006

TaB. E.2: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour 1’230

Uranium 235

’ Groupe ‘ dem% -100 | Incertitude
1 0.060 =+ 0.005
2 0.364 + 0.013
3 0.349 + 0.024
4 0.628 + 0.015
5 0.179 + 0.014
6 0.070 + 0.005

TAB. E.3: Nombre de neutrons retardés émis par fission a 6 groupes pour 1'>3°U

Uranium 238

’ Groupe ‘ dei,% -100 | Incertitude
1 0.049 =+ 0.005
2 0.540 + 0.027
3 0.681 + 0.092
4 1.526 + 0.096
5 0.836 + 0.033
6 0.488 + 0.036

TAB. E.4: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour ’>38U
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Thorium 232

’ Groupe ‘ dei,";%izgzs -100 | Incertitude
1 0.143 + 0.012
2 0.776 + 0.046
3 0.843 + 0.099
4 2.156 + 0.103
5 0.838 + 0.053
6 0.204 + 0.034

TaB. E.5: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour 1'*>2Th

Plutonium 239

’ Groupe ‘ dei,% -100 | Incertitude
1 0.024 + 0.002
2 0.176 + 0.009
3 0.136 + 0.014
4 0.207 + 0.012
5 0.065 + 0.007
6 0.022 + 0.003

TAB. E.6: Nombre de neutrons retardés émis par fission a 6 groupes pour 1?39 Py

Plutonium 240

’ Groupe ‘ dei,% -100 | Incertitude
1 0.028 + 0.003
2 0.237 + 0.016
3 0.162 + 0.046
4 0.314 + 0.038
5 0.106 + 0.026
6 0.039 + 0.008

TAB. E.7: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour 1> Py,
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Plutonium 241

’ Groupe ‘ dei,”ﬁ‘stszzzs -100 | Incertitude
1 0.019 + 0.004
2 0.369 + 0.010
3 0.276 + 0.045
4 0.534 + 0.089
5 0.310 + 0.043
6 0.032 + 0.007

TaB. E.8: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour 1’241 Py,

Plutonium 242

’ Groupe ‘ dem% -100 | Incertitude
1 0.036 + 0.013
2 0.263 + 0.086
3 0.270 + 0.075
4 0.607 + 0.177
5 0.279 + 0.055
6 0.145 + 0.059

TaB. E.9: Nombre de neutrons retardés émis par fission & 6 groupes pour 1’242 Py,



Annexe F

Exemple d’un jeu de données
MURE

Ci-apres sont présentés quelques exemples d’utilisation du code MURE[1, 2, 38].
La figure F.1 présente quelques formes de base implémentées dans le code MURE.

» Création d’objets

/ 1 . Shape ptr S(new Sphere(R.x,y,7));
> Cylinder () > Sphere Shape_ptr B(new Brick(a/2,b/2,c/2);
- . - Manipulation
> Plane (1/2 @) > Brick P
- B->Translate(dx,dy,dz);

double center[3]={x0,y0,z0};
B->Rotate(phi,theta,psi,center);
B>>8;

B A»B B'
> Tube » Hexagon
O - ‘ e

FiGg. F.1: Gestion de la géométrie dans MURE

Une fois les structures géométriques créées, la construction d’une cellule consiste en
Passociation d’une structure (shape) et d’un matériau (cf. figure F.2).
Ainsi, comme présenté dans la figure F.3, la construction d’un réseau (simple) se limite

a quelques lignes de code.
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Shape ptr Crayon(new Tube(H/2,r));
Shape ptr EmptyBox(new Brick(a/2,a/2,a/2));

Crayon >> EmptyBox

Cell *crayon=new Cell(Crayon , s
Cell *empty box=new Cell(EmptvBox);

= Proportion : , % mass, atom.cm-3 ou atom/(barn.cm)
* Densité en : , atom.cm-2 ou atom/(barn.cm)
Material * = new Material(500), // 500 K

->SetDensity(10.4); // g.cm™
->AddNucleus(92, 235, 0.04),
->AddNucleus(92, 238, 0.96);
->AddNucleus(8, 16, 2.);

F1G. F.2: Construction des cellules dans MURE

Shape ptr Coeur(new Tube(H/2,R));
Shape ptr Exterieur(!Coeur);

Shape ptr Maille(new Hexagon(H/2,CoteHexa)),
Maille->SetUniverse(),
Maille>>Coeur;

Shape ptr Crayon(new Tube(H/2.1));
Crayon->SetUniverse();

Cell *coeur=new Cell(Coeur, H20);
Cell *exterieur=new Cell(Exterieur,0,0);
Cell *crayon=new Cell(Crayon,UO2);
Cell *reseau=new Cell(Maille);

Crayon

Fic. F.3: Exemple d’un réseau simple généré avec MURE



Annexe G

Exemple d’un jeu de données
ReactorMesh et COBRA (MURE)

pour un calcul couplé neutronique
thermohydraulique avec le code

COBRA

Le cahier des charges de ce travail de thése imposait une facilité d’utilisation pour les
études couplées neutronique thermohydraulique. Les classes ReactorMesh et COBRA ont
été créées en ce sens.

Voici quelques exemples non exhaustifs de calculs couplés.

Création de la géométrie : classe ReactorMesh

La création des matériaux demeure la méme qu’avec MURE. Par contre les duplications
des matériaux sont réalisées automatiquement pour la prise en compte des températures
(et/ou des évolutions combustible). Nous allons voir comment créer un assemblage de type

REP : réseau 17x17, puis nous allons augmenter la complexité.
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ANNEXE G. EXEMPLE D’UN JEU DE DONNEES MURE-COBRA

Assemblage REP sans tubes guides

/{ Création de la zone a mailler

Shape ptr StructureExtérieure ooccocoeeoceeo0oe
(new Brick(Largeur/2.0, Largeur/2.0, Hauteur/2.0)); oooooo0ocoecoooeeee
200000000000 00000
// Création d’un objet de la classe ReactorMesh oo cece0o0Ce000000d
ReactorMesh* Assemblage = new ReactorMesh g!‘!!!!%!!'Q!l! eoe !'!
(# de zones radiales, # de niveaux axiaux); : : : :: :: :: :: : :|:I: ::
// Déclaration de la zone a mailler f: :if:: :: :: : : : : ::
Assemblage- _ 00000000000000000
>SetExternalShape(StructureExtérieure); cooooeoecooeedeeee®
!.QPQ!.!.Q&QQIQ!{!Q{QPQQ_
/f Construction des crayons co0ocoCcoCOOOOCR®O0O0
Assemblage->SetDimensions(Rayon combustible, !PPQQQ!_’!!P!‘!!”_P!’!
Epaisseur de la gaine, Pas du réseau); e0oe000C0000000000®
Assemblage->AddMaterials(Pastille combustible, : : :%%%: : : :: : : : : : :
Gaine, Caloporteur);
// Création de la géométrie
Assemblage->CreateGeometry();
Si plusieur: aux sont nécessaire, il suffit d'er e, toutes les

" duplications et

Fic. G.1: Création d’une géométrie avec ReactorMesh - 1

Ajout des tubes guides
// Déclaration des dimensions et compositions eeoeeeoeeeoee )
Assemblage->SetGTDimensions ) ® o000 e )
(Rayon interne, Epaisseur de la gaine); }i el @e] [7)
Assemblage->AddGTMaterials @@ @@ 000 e O
ateriau interne, Matériau de la gaine); D D

Matériau i Matériau de la gai ocoeooeoeeee® @
eeDeelee gg'!! (0

// Positionnement des tubes (repére cartésien centré) 0000000 ee ®
Assemblage->AddGuideTube(x,y); : ® ! i:I:i: : :
B @ee .+. 000000 j
- _ e oo 0eee @ @
Assemblage->AddGuideTube(0,0); e® D. .Q' [5) )
Assemblage->AddGuideTube(0,3); o00eeeeeeeo (e} )
t’vg & eee @ ]

eeeeeee o @ 0]

PQQHQQHQQQ () !I

eoeceeeeee C] @

Fia. G.2: Création d’une géométrie avec ReactorMesh - 2
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rons combustibles

Ajout de cray

// Exemple : création de zones manuellement
J// Déclaration explicite des positions des crayons
Assemblage->AddPinPos(x, y, Numéro de zone),

// Exemple : ajout d’un crayon a deux niveaux
d’enrichissement ou muni d’un poison consommable
annulaire (cf. benchmark NEA)

J// Déclaration des dimensions et compositions
Assemblage->SetSpecialDimensions(Rayon pastille,
Epaisseur gaine, Pas du réseau, Rayon zone interne);
Assemblage->SetSpecial Materials(Matériau interne
de la pastille, Gaine, Caloporteur, Matériau externe
de la pastille);

/! Déclaration explicite des positions des crayons
Assemblage->AddSpecialPin(x, y, Numéro de zone);

Ex:
Assemblage->AddPinPos(1, 1, 1);
Assemblage->AddSpecialPin(-1, -1, 2);

$8e8sessesoascess
$8e88escescescess
$Sss8scsessessess
$eSssescaseasasss

Fic. G.3: Création d’'une géométrie avec ReactorMesh - 3

res de contrdle

/I Déclaration des dimensions et compositions
Assemblage->SetCRDimensions(Rayon du poison,
Epaisseur gaine, Epaisseur de la lame de caloporteur,
Epaisseur gaine extérieure = tube guide);
Assemblage->SetCRMaterials(Poison, Gaine,
Caloporteur, Gaine);

/I Déclaration explicite des positions des barres
Assemblage->AddControlRod(x, y);

Ex:
Assemblage->AddControlRod(0, 0);

g’g

o)

g’_

(e,

!’_

o0

!’_

Z.jO.

Q000

e
0020090000090 00C0@®

Clel .Ol..:l.. o eee

it
i‘i
&

olooooc0000 00000 Ce

Fia. G.4: Création d’'une géométrie avec ReactorMesh - 4
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Réalisation d’un calcul couplé avec la thermohydraulique (CO-
BRA) : classe COBRA

Couplage avec la thermohydraulique

/f Création d’un objet COBRA et non plus ReactorMesh
COBRA* Assemblage = new COBRA
(# de zones radiales, # de niveaux axiaux);

// La seule nécessité est de spécifier quelques paramétres
de fonctionnement — en voici quelques exemples
/f Température d’entrée du caloporteur
Assemblage->SetInlet Temperature(Température);
// Débit masse
Assemblage->SetInletMassFlux(Débit),

// Concentration de bore en entrée
Assemblage->SetInletBoronConcentration([c]);

// Pression en sortie
Assemblage->SetExitPressure(Pression);

// Position des grilles
Assemblage->SetGridsPos(Position relative : z/H);
// Ajout des plénums
Assemblage->SetPlenum(Epaisseur);

Seules ces quelgues précisions sont nécessaires
pour le couplage avec le code COBRA

Fic. G.5: Calcul couplé avec la classe COBRA

L’avantage de réaliser une étude couplée avec le code 3D COBRA est la possibilité de
prendre en considération des phénomenes physiques complexes' qui donnent acces a des
résultats que le code BATH n’est pas en mesure de fournir.

En voici quelques exemples d’illustration :

LCalcul du coefficient d’échange thermique en fonction de la nature de 1’écoulement, calcul des courants
transverses pour les homogénéisation de quantité de masse et températures, ...
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-

Z axis
;o.;nwamm-qmtao

0 o 2 X axis

F1c. G.6: Illustration d’un calcul couplé avec COBRA : profils 3D de température crayon
par crayon
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Flux =—e—

Flux Critique =—e—

10
0.5+ /_\

0 05 1 15 2 25 3 35 4
Hauteur (m)

Flux de chaleur (MW/m?2)

T T
MDNBR ===

Minimum DNBR
IS

05 1 5 2 25 3 35
Hauteur (m)

Fic. G.7: Hlustration d’un calcul couplé avec COBRA : flux critique et minimum DNBR
(Assemblage B2 - HFP)
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F1G. G.8: Illustration d’un calcul couplé avec COBRA : courants transverses a l'intérieur

d’assemblages arbitraires. Les axes représentent les coordonnées X et Y des sous-canaux,

et les vecteurs, la vitesse du fluide en déplacement d’un sous-canal vers un autre.
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Exemple de fichier d’entrée COBRA

Le fichier d’entrée MURE équivalent correspond a cent lignes de codes, le fichier d’en-
trée MCNP & plusieurs milliers de lignes, et le fichier d’entrée COBRA & un millier de
lignes. Pour la partie COBRA, voici I'essentiel d’un fichier d’entrée tel qu’il est formatté

automatiquement (voir les pages suivantes).



Westinghouse PWR MOX/UO2

CARD 2 : General Options

IQP3 ISIN ISOUT JTHMOD
1 2 2 O

CARD 3 : General TH Parameters

IPILE NCHANL NROD NDX NCTYP NGRID NGRIDT NODESF IGCON IVEC2 NFUELT
324 289 10 4 0 O 5 O 1 2

CARD 4 : Axial Intervals

Rl R B PR P

©»
O
X

-0.36577

$

$ CARD 5 : Linear Rod Powers

$
$ NAXP (J levels)
10

$ XTAB (level 1)
0.182885

$ QTAB
6060.75
5489.45
5458.54
5489.45
5489.45
5458.54
5489.45
0.

(..)

$ XTAB (level 2)
0.548655
$ QTAB
12720.7

(..)
$

5489.45
5489.45
5458.54
5489.45
5675.89
5458.54
5675.89
5843.93

5489.45
5489.45
5458.54
5489.45
5458.54
5458.54
5675.89
5843.93

5489.45
5458.54
5458.54
5489.45
5458.54
5458.54
0.

5489.45
5458.54
6305.6
5675.89
5843.93
5489.45
5675.89
5843.93

5489.45
5458.54
5489.45
5489.45
5458.54
5489.45
5675.89

0. 5843.93

124655 12465.5 12465.5 12465.5 12465.5

CARD 7 : Channel Connexion Data

$
$
$ NCN NCC GAPC DISTC NCC GAPC DISTC

.00171.0094519
.001710.012620
.001710.012621
.001710.012622
.001710.012623
.001710.012624
.001710.012625
.001710.012626

OCoOO~NOOUITDWN

.00171.00945
.00343.00945
.00343.00945
.00343.00945
.00343.00945
.00343.00945
.00343.00945
.00343.00945

10.001710.012627 .00343.00945

11
12
13
14
15
16
17
18
36
20

.001710.012628 .
.001710.012629 .
.001710.012630 .
.001710.012631 .
.001710.012632 .
.001710.012633 .
.001710.012634 .
.00171.0094535 .
.00171.00945

.00343.0094537 .

00343.00945
00343.00945
00343.00945
00343.00945
00343.00945
00343.00945
00343.00945
00343.00945

001710.0126



)

CARD 8 : Rod To Subchannel Connection Data

NRN IDFUEL LR PHI LR PHI LR PHI LR PHI
1 10252 0.25190.25 200.25
1 2 0.25 3 0.25 200.25 21 0.25
1 3 0.25 4 0.25 210.25 220.25

)

CARD 10 : Channel Data

N FRAC CHAR CHPW CHPH

1 2.31936e-05 0.00719896 0.00719896

1 4.63872e-050.0143979 0.0143979
2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
14 15 16 17 19 36 37 54 55 72 73 90
91 108 109 126 127 144 145 162 163 180 181 198
199 216 217 234 235 252 253 270 271 288 289 306
308 309 310 311 312 313 314 315 316 317 318 319
320 321 322 323
1 1 9.27743e-050.0287958 0.0287958
20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31
32 33 34 35 38 39 40 41 44 47 50 51
52 53 56 57 62 65 70 71 74 75 78 79
80 81 82 83 84 8 88 89 92 95 98 101
104 107 110 113 116 119 122 125 128 129 130 131
132 133 134 135 136 137 138 139 140 141 142 143
146 149 152 155 158 161 164 167 170 173 176 179
182 183 184 185 186 187 188 189 190 191 192 193
194 195 196 197 200 203 206 209 212 215 218 221
224 227 230 233 236 237 240 241 242 243 244 245
246 247 250 251 254 255 260 263 268 269 272 273
274 275 278 281 284 285 286 287 290 291 292 293
294 205 296 297 298 299 300 301 302 303 304 305

(.
$
$
$
$
1
2
3
(.
$
$
$
$
1
1

1 1 8.0694e-05 0.0310719 0.0215969

42 43 45 46 48 49 58 59 60 61 63 64

66 67 68 69 76 77 86 87 93 94 96 97

99 100 102 103 105 106 111 112 114 115 117 118
120 121 123 124 147 148 150 151 153 154 156 157
159 160 165 166 168 169 171 172 174 175 177 178
201 202 204 205 207 208 210 211 213 214 219 220
222 223 225 226 228 229 231 232 238 239 248 249
256 257 258 259 261 262 264 265 266 267 276 277
279 280 282 283

$

$ CARD 11 : Grid Position

$

$ GRIDXL IGRID
(""" ceci est un jeu d’entrée pour les calculs du benchmark NEA : les grilles de
maintien ne devaient pas étre simulées !!)

$

$ CARD 12 : Data for COBRA and TWIGL fuel heating models

$
$ DFUEL TCLAD RFUEL RCLAD DROD ETA

0.007902 0.000632 10970 6552 0.009166 O

$ KFUEL CFUEL KCLAD CCLAD HGAP GAMMA

-1 -1 -1 -1 7000 0

$ DFUEL TCLAD RFUEL RCLAD DROD ETA ** Guide Tube **
0.011248 0.000408 10970 6552 0.012064 O



$ KFUEL CFUEL KCLAD CCLAD HGAP GAMMA ** Guide Tube **
-1 -1 -1 -1 7000 0

$
$ CARD 14 : Hydraulic Model Indicators
$

$ N1 N2 N3 N4 N5 N6 N7 N8 NHTC ISAT
0 1.1 0 1 1 0 1 O

CARD 18 : Two Phase Friction Model

o
N

CARD 20 : Void Friction Model

J2 J3 JSLIP
1 0

CARD 22 : Heat Transfer Model

IBC1IBC2 IBC3 IBC4 IBC5 IBC6
0O 0 4 0 O

CARD 26 : Parameters Section A

KIJ FTM SL THETA
0 0 050

CARD 26 : Parameters Section B

NCHF NCWC NUFC CGRID NCPR NTCPR RGE FPRC SPACNG
0O 0O 09540 0 O O O

CARD 27 : Convergence Parameters

0o 0o 0o 0 0 1 0 O 0 0 1

CARD 29 : Operating Conditions

IH HIN GIN PEXIT DPS IPS FNORM CQ GINBP BORIN CQIN HOUT
560 2923.7158 -1 1 1 0.08 2923.71680 0 O

CARD 30 : Time Data

TTIME NDT NSLUG TSLUG
0O 0 O

CARD 32 : Transient Parameters

NP NQ NBOR
0 0

CARD 36 : Output Printing

NSKIPX NSKIPT NOUT NPCHAN NPROD NPNODE NPLOT
0O 3 0 0 0 1

OHPPPLPOPRLPLRBHOPRPAPLPARP AR OBRPRPIP WAL AR OPRPPHPPAARP LA, APHPAEHO






Annexe H

Exemple d’un jeu de données
MURE pour un calcul couplé

neutronique thermohydraulique
avec BATH

Le cahier des charges de ce travail de these imposait une facilité d’utilisation pour les
études couplées neutronique thermohydraulique. Nous avons vu dans ’annexe précédente
la facilité d’utilisation du code MURE avec les classes ReactorMesh et COBRA pour la
construction d’une géométrie et son couplage avec la thermohydraulique.

Seulement, le code COBRA, en 'état actuel, ne permet la simulation que des écoule-
ments en eau. C’est pourquoi le code simplifié BATH a été créé.

Cependant son utilisation est plus complexe. En effet, il revient a l'utilisateur de du-
pliquer tous les matériaux, structures et cellules.

Pour un couplage avec la thermohydraulique, I'utilisateur doit spécifier explicitement
les zones radiales et les niveaux axiaux pour chaque groupe de cellules :

Cellule_1->SetTHLevelPosition(Numéro de niveau) ;
Cellule_1->SetTHZonePosition(Numéro de zone) ;

Spécifier la zone est facultatif. Elle est nécessaire si un canal moyen par assemblage est
par exemple requis, ou deux canaux moyens dans un méme assemblage. Le code calculera
en parallele et de fagon indépendante chaque canal moyen.

Ces deux indicateurs sont les seuls impératifs pour un couplage avec la thermohy-
draulique. En effet, ’actualisation des données liées a la thermique sont réalisées automa-
tiquement (température de chaque structure, densités, ...).

Les données thermohydrauliques que 'utilisateur doit fournir au code sont un peu plus
importantes que pour les calculs couplés au code COBRA, du fait que la géométrie est créée
exclusivement par I'utilisateur et non pas par la classe ReactorMesh. Les informations sur
les dimensions ou autres données structurelles sont donc inconnues pour le code BATH.
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Voici la liste exhaustive des détails a fournir pour le couplage avec BATH (ces seuls
parametres sont nécessaires ; les calculs de périmetres chauffants, nombres adimensionnels

ou autres nécessités sont réalisés automatiquement) :

// Création d’un objet BATH pour le couplage

ThermalCoupling* Canal_1 = new ThermalCoupling(Nombre de niveaux axi-
aux, Identification de la zone radiale, Numéro de 1’itération neutron-
ique thermohydraulique) ;

// Par défaut la maille est carrée, si elle est héxago-
nale (cas des SFR) alors cette méthode doit &tre appelée

// Elle permet la détermination automatique du diamétre hy-
draulique équivalent

Canal_1->SetHexLattice() ;

// Dimensions des structures

Canal_1->SetRodRadius(Rayon de la pastille combustible) ;
Canal_1->SetInnerRodRadius(Rayon interne de la pastille com-
bustible) ; // Cas d’une pastille annulaire
Canal_1->SetCladRadius(Rayon de la gaine) ;
Canal_1->SetCellsHeight (Hauteur de la cellule élémentaire) ;
Canal_1->SetCellsSurface(Surface de la cellule élémentaire) ;

// Données thermohydrauliques
Canal_1->SetEnterCoolantTemp(Température d’entrée du caloporteur) ;
Canal_1->SetRodAveragePower (Puissance totale déposée dans le canal) ;
Canal_1->SetMassSpeed(Débit masse) ;

// Type de combustible (pour la sélection des grandeurs thermody-
namiques)

// Sont disponibles : UOX, MOX, Th02
Canal_1->SetFuelType(Identifiant) ;

// Type de gaine (pour la sélection des grandeurs thermodynamiques)
// Sont disponibles : zircaloy, acier
Canal_1->SetCladdingType(Identifiant) ;

// Type de caloporteur (pour la sélection des grandeurs thermody-
namiques)

// Sont disponibles : eau légére, eau lourde, sodium
Canal_1->SetCoolantType(Identifiant) ;

// Lancement des calculs de thermohydraulique et mise & jour des don-
nées neutronique (températures, densités)
Canal_1->Run() ;
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Exemple de résultats pour un canal moyen de RNR caloporté

di
1900, . . ; ; ; . . . 840 T T T — T T T T
Temperature moyenne du combustible === Temperature moyenne de la gaine  wmse
1800 820 Temperature moyenne du caloporteur == _|
1700 800 |
1600 <
3 L 780| i
=1
% 1500 2
= 760] E
= 1400 g
@ £
& 1300 5 740 i
€ [
O 1200 720] h
1100
700{ i
1000
%00 680 E
660 . . . . . , , .
800 g 5 5 n 5 3 5 A 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
Maille axiale (en partant du bas de la colonne) Maille axiale (en partant du bas de la colonne)
,
Fi1c. H.1: Températures moyennes
3000 : ! ! T ; o : -
emperature interne du combustible === 880 . . . . . . . . .
Temperature externe du combustible ===
860 1
AZSOO b J ad0l. |
5 —
<
9_; < 820 ]
2 g
© 2000 1 2 800l ]
1 ©
=3 @
€ Q 780} 1
GJ
S §
1500 1 760} 1
740 | ]
1000 ] 720} ]
, , , , , , , , , 700 . . . . . . . . ,
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Hauteur (m) Hauteur (m)
, . . /o ;o
Fia. H.2: Températures du combustible intérieure et extérieure
700 ———— ;
Profil de puissance === 3000 . . . . .
650 | ,
— 600 il Niveau ax?ah ——
2) Niveau axial2 ==
£ 2500 " ! ]
S 550t 4 Niveau axial3 e
= = Niveau axial4 =s—
<
% 500 b Tv/ Niveau axial5 =
2 as0f | 5 2000¢
S ©
@ 400} 1 @
© Q
Y 30| | E 1500t
H] =
& 300} ]
2
& 250t 1 1000t
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150 . , . . . . , ,
0 1 2 3 7 5 6 7 8 9 500; f 5 5 a 5 6
Maille axiale (en partant du bas de la colonne) Distance radiale par rapport au centre du crayon (mm)

Fi1G. H.3: Profils axiaux de puissance et radiaux de températures
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Couplage 3D neutronique thermohydraulique
Développement d’outils pour les études de siireté des réacteurs innovants

Les études relatives aux réacteurs nucléaires font appel a plusieurs disciplines dont les principales sont
la neutronique et la thermo-hydraulique. Les phénomeénes physiques qui se déroulent dans le coeur d’une
centrale nucléaire comme la réaction en chaine des fissions nucléaires, le mouvement des fluides et les trans-
ferts de chaleur se couplent de maniére forte et complexe. De part I’avancement des connaissances dans ces
disciplines et la croissance massive de la puissance des ordinateurs, cette complexité phénoménologique peut
aujourd’hui étre simulée en des temps raisonnables. C’est pour cette raison que les codes de neutronique
stochastiques, dits Monte Carlo, sont bien plus utilisés de nos jours que par le passé. Un grand intérét de
ce type de code probabiliste réside dans leur aptitude a reproduire "fidelement” la réalité sans recours a des
approximations de modélisation. C’est dans ce contexte que cette these a été initiée : coupler un code Monte
Carlo de neutronique & un code de thermo-hydraulique coeur afin d’assurer une description la plus précise
possible des conditions de fonctionnement d’un coeur de réacteur nucléaire. Ces travaux s’inscrivent dans
une démarche évolutionnaire motivée par les exigences accrues de la streté, d’optimisation des ressources et
de minimisation des déchets pour les systémes nucléaires du futur. Ce manuscrit présente la méthodologie
employée pour le développement d’un couplage externe automatisé entre le code Monte Carlo MCNP et le
code de thermo-hydraulique/thermique COBRA-EN. Cette recherche d’une meilleure performance et pré-
cision des outils de calcul s’accompagne de nouveaux types de probléemes physico-numériques a résoudre,
dont les principaux sont exposés dans ce mémoire. La validation du schéma couplé a été réalisée sur un
cas trés complexe de coeur de réacteur et a permis de prouver la robustesse des développements entrepris
et la faisabilité d’un tel couplage.

3D coupling of Monte Carlo neutronics and thermal-hydraulics calculations
as a simulation tool for innovative reactor concepts

Nuclear reactors are complex systems and modelling of their behaviour involves several sub-disciplines
of physics. The most important are the neutronics, which governs the neutron transport and chain reaction
in the core, and thermo-hydraulics, which treats the fluid flow of the coolant and the heat transfer from the
fuel. These two different physical phenomena are coupled in reactor cores in a complex way : The fission
chain reaction affects the heat produced and hence fuel and coolant temperatures and densities, and in turn,
these affect the cross sections for the nuclear reactions. Thanks to the massive growth in computer power
over the last few decades it is only now that it is possible to imagine to simulate this phenomenological
complexity in a reasonable time. For this reason stochastic neutronics codes of the "Monte-Carlo” type
are used much more widely than in the past. They offer the great advantage of the ability of this type of
probabilistic code resides in their ability to reproduce to "faithfully” re-produce reality without recourse
to modeling approximations. It is in this context that the following thesis work has been performed :
a generic coupling of a Monte-Carlo based neutronics code to a thermo-hydraulics code to ensure the
most accurate 3-dimensional description possible of operating conditions in a reactor core. This work is
driven by the new demands for future reactor generations of increased security, the optimization of natural
resources and the minimization of nuclear waste production. This manuscript presents the methodology
for the development of an automated external coupling between the Monte Carlo based neutron transport
code, MCNP, and the thermo-hydraulique/thermique code, COBRA-EN. The development these new and
high precision simulation tools was accompanied with new physical-numeric problems which had to be
solved. The problems encountered are highlighted in the manuscript. Finally, the validation of the coupled
scheme was carried out on a complex, heterogenous benchmark in order to prove the robustness of the
code developments undertaken and the feasibility of such a coupling.
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