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Résumé

Afin d’exploiter au mieux son parc nucléaire, la R&D d’EDF est en train de développer une
nouvelle chaine de calcul pour simuler le coeur des réacteurs nucléaires avec des outils & I'état de
I’art. Ces calculs nécessitent une grande quantité de données physiques, en particulier les sections
efficaces.

Dans la simulation d’un coeur complet, le nombre de valeurs des sections efficaces est de 'ordre de
plusieurs milliards. Ces sections efficaces peuvent étre représentées comme des fonctions multivariées
dépendant de plusieurs paramétres physiques. La détermination des sections efficaces étant un calcul
complexe et long, nous pouvons donc les précalculer en certaines valeurs des paramétres (caluls hors
ligne) puis les évaluer en tous points par une interpolation (calculs en ligne). Ce processus demande
un modéle de reconstruction des sections efficaces entre les deux étapes.

Pour réaliser une simulation plus fidéle du cceur dans la nouvelle chaine d’EDF, les sections
efficaces nécessitent d’étre mieux représentées en prenant en compte de nouveaux paramétres. Par
ailleurs, la nouvelle chaine se doit d’étre en mesure de calculer le réacteur dans des situations
plus larges qu’actuellement. Le modéle d’interpolation multilinéaire pour reconstruire les sections
efficaces est celui actuellement utilisé pour répondre a ces objectifs. Néanmoins, avec ce modéle, le
nombre de points de discrétisation augmente exponentiellement en fonction du nombre de parameétres
ou de maniére considérable quand on ajoute des points sur un des axes. Par conséquence, le nombre
et le temps des calculs hors ligne ainsi que la taille du stockage des données deviennent problématique.

L’objectif de cette thése est donc de trouver un nouveau modéle pour répondre aux demandes
suivantes : (i)-(hors ligne) réduire le nombre de précalculs, (ii)-(hors ligne) réduire le stockage de
données pour la reconstruction et (iii)-(en ligne) tout en conservant (ou améliorant) la précision
obtenue par l'interpolation multilinéaire.

D’un point de vue mathématique, ce probléme consiste & approcher des fonctions multivariées &
partir de leurs valeurs précalculées. Nous nous sommes basés sur le format de Tucker - une approz-
imation de tenseurs de faible rang afin de proposer un nouveau modéle appelé la décomposition de
Tucker. Avec ce modéle, une fonction multivariée est approchée par une combinaison linéaire de pro-
duits tensoriels de fonctions d’une variable. Ces fonctions d’une variable sont construites grace a une
technique dite de décomposition en valeurs singuliéres d’ordre supérieur (une “matricization” com-
binée & une extension de la décomposition de Karhunen-Loéve). L’algorithme dit glouton est utilisé
pour constituer les points liés a la résolution des coefficients dans la combinaison de la décomposition
de Tucker.

Les résultats obtenus montrent que notre modéle satisfait les critéres exigés sur la réduction de
données ainsi que sur la précision. Avec ce modéle, nous pouvons aussi éliminer a posteriori et
a priori les coefficients dans la décomposition de Tucker. Cela nous permet de réduire encore le

stockage de données dans les étapes hors ligne sans réduire significativement la précision.
Mots-clés : sections efficaces, décomposition de Tucker, approximation de tenseurs de faible
rang, décomposition en valeurs singuliéres d’ordre supérieur, algorithme glouton, neutronique, ré-

duction de modéle, sparse grids
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Abstract

In order to optimize the operation of its nuclear power plants, the EDF’s R&D department is
currently developing a new calculation chain to simulate the nuclear reactors core with state of the
art tools. These calculations require a large amount of physical data, especially the cross-sections.

In the full core simulation, the number of cross-section values is of the order of several billions.
These cross-sections can be represented as multivariate functions depending on several physical
parameters. The determination of cross-sections is a long and complex calculation, we can therefore
pre-compute them in some values of parameters (offline calculations), then evaluate them at all
desired points by an interpolation (online calculations). This process requires a model of cross-
section reconstruction between the two steps.

In order to perform a more faithful core simulation in the new EDF’s chain, the cross-sections
need to be better represented by taking into account new parameters. Moreover, the new chain must
be able to calculate the reactor in more extensive situations than the current one. The multilinear
interpolation is currently used to reconstruct cross-sections and to meet these goals. However, with
this model, the number of points in its discretization increases exponentially as a function of the
number of parameters, or significantly when adding points to one of the axes. Consequently, the
number and time of offline calculations as well as the storage size for this data become problematic.

The goal of this thesis is therefore to find a new model in order to respond to the following
requirements: (i)-(offline) reduce the number of pre-calculations, (ii)-(offline) reduce stored data size
for the reconstruction and (iii)-(online) maintain (or improve) the accuracy obtained by multilinear
interpolation.

From a mathematical point of view, this problem involves approaching multivariate functions
from their pre-calculated values. We based our research on the Tucker format - a low-rank tensor
approximation in order to propose a new model called the Tucker decomposition. With this model,
a multivariate function is approximated by a linear combination of tensor products of one-variate
functions. These one-variate functions are constructed by a technique called higher-order singular
values decomposition (a “matricization” combined with an extension of the Karhunen-Loeve decom-
position). The so-called greedy algorithm is used to constitute the points related to the resolution
of the coeflicients in the combination of the Tucker decomposition.

The results obtained show that our model satisfies the criteria required for the reduction of
the data as well as the accuracy. With this model, we can eliminate a posteriori and a prior: the
coefficients in the Tucker decomposition in order to further reduce the data storage in offline steps
but without reducing significantly the accuracy.

Keywords: cross-sections, Tucker decomposition, low-rank tensor approximation , higher-order

singular value decomposition, greedy algorithm, neutronics, reduced model, sparse grids
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Introduction (Version frangaise)

Motivation

EDF est le premier électricien du monde, grice notamment & son parc frangais composé de
58 réacteurs nucléaires a eau pressurisée (REP). Afin de piloter et controler le fonctionnement de
ces réacteurs, EDF a développé des chaines de calcul qui simulent le comportement du cceur d’un
réacteur. Face aux demandes de plus en plus exigeantes de 'ingénierie en termes de temps de calcul
et de précision, une nouvelle chaine de calcul de coeur, appeléee ANDROMEDE, est en cours de
développement & EDF-R&D.

L’un des éléments de la chain est le code neutronique, appelé COCAGNE, dont 'un des objectifs
est de résoudre numériquement I’équation du transport neutronique (ou 'une de ses approxima-
tions), qui nous permet d’obtenir des grandeurs physiques d’intérét pour décrire le comportement
du réacteur, telles que : le flux neutronique, le facteur de multiplication effectif, la réactivité... La
résolution de cette équation a besoin d’'une grande quantité de données physiques, en particulier les
sections efficaces.

En neutronique, les sections efficaces représentent la probabilité d’interaction d’un neutron inci-
dent avec les noyaux cibles, pour différents types d’interaction. Dans une simulation neutronique, les
sections efficaces peuvent étre représentées comme des fonctions dépendant de plusieurs paramétres
physiques. Ces paramétres sont utilisés pour décrire les conditions thermo-hydrauliques et la con-
figuration du coeur du réacteur, tels que : température du combustible, densité du modérateur,
concentration en bore, niveau de xénon, burnup, ... Ainsi, les sections efficaces sont des fonctions
multivariées définies sur un espace appelé [’espace de phase des parameétres. Le nombre de valeurs
des sections efficaces dans la simulation d’'un cceur complet est de I'ordre de plusieurs milliards &
cause de la discrétisation du coeur en des centaines de milliers de cellules et les valeurs des sections
efficaces sont différentes dans chaque cellule.

Afin de simuler le coeur d’un réacteur dans un temps de calcul raisonnable, un schéma de calcul
industriel comprenant les deux étapes suivantes est utilisé:

— Calculs hors ligne : les sections efficaces sont précalculées par un code dit code réseau sur
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des points fixes et présélectionnés dans l’espace de phase des paramétres. L’équation du
transport neutronique est résolue de maniére précise grace a des discrétisations spatiales
trés fines sur des motifs plus petits que le cceur (typiquement un assemblage combustible)
et une discrétisation en énergétique elle-méme trés fine (plusieurs centaines de groupes).
Le flux neutronique sorti de cette résolution est utilisé pour I’homonégisation spatiale et
la condensation énergétique des sections efficaces. L’information obtenue sur les sections
efficaces est stockée dans des fichiers, appelés les bibliothéques neutroniques.

— Calculs en ligne : les sections efficaces sont évaluées en n’importe quel point du coeur par
un code de ceur et grace & une méthode d’évaluation basée sur l'information stockée dans
les bibliothéques neutroniques. Ces valeurs sont utilisées comme données pour la résolution
de I'équation du transport neutronique au niveau du coeur du réacteur. La résolution est
simplifiée sur la géométrie compléte, par exemple en utilisant une approximation de diffusion.
Les discrétisations du coeur sont beaucoup plus grossiére que celle employée par le code réseau.

Ce schéma montre qu’entre les deux étapes, un modéle de reconstruction des sections efficaces
est nécessaire pour évaluer les sections efficaces a partir de données précalculées et stockées dans les
bibliothéques neutroniques.

Dans la nouvelle chaine de calcul ANDROMEDE, le code APOLLO2 développé au CEA est
utilisé comme code réseau et le code COCAGNE développé & EDF-R&D est utilisé comme code
de cceur. Actuellement, 'interpolation multilinéaire est utilisée pour la reconstruction des sections
efficaces dans le code COCAGNE.

Pour le modéle d’interpolation multilinéaire, les sections efficaces sont pré-calculées sur une grille
tensorielle & partir de valeurs discrétisées sur les axes des paramétres. Toutes les valeurs pré-calculées
par APOLLO2 sur cette grille sont ensuite stockées directement dans les bibliothéques neutroniques.
Avec ce modéle, le nombre de calculs APOLLO2 ainsi que la taille des bibliothéques neutroniques
sont de l'ordre de O(n?) si on suppose que les sections efficaces dépendent de d paramétres et
que chaque parameétre est discrétisé par n points sur l'axe correspondant. Avec les contraintes
industrielles imposées & EDF, ce modéle devient trop coliteux en mémoire et en temps de calcul
pour des situations complexes & cause de 'augmentation rapide et exponentielle du nombre de
points de calcul. Ces situations peuvent arriver, par exemple, dans le cas accidentel ou de nouveaux
paramétres s’ajoutent (température de l'eau, taille des lames d’eau) et/ou quand le domaine de
calcul s’étend (avec des domaines de définition plus larges).

Afin de dépasser les limitations du modeéle actuel, 'objectif de cette thése est de développer un

nouveau modéle de reconstruction des sections efficaces pour répondre aux exigences suivantes :
(i) Calculs hors ligne : utiliser moins de pré-calculs effectués par le code réseau APOLLO2,

(ii) Calculs hors ligne : stocker moins de données pour la reconstruction des sections efficaces et,
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(iii) Calculs en ligne : avoir une bonne précision (de I'ordre du pcm (107°)) pour I'évaluation des

sections efficaces.

Une autre contrainte est qu'un calcul APOLLO2 en un point donné (de l'espace de phase des
parameétres) fournit toutes les valeurs des sections efficaces en méme temps. La raison est que toutes
ces sections efficaces dépendent du méme flux neutronique calculé par APOLLO2 et ce flux est
coliteux en temps de calcul. Par conséquence, la reconstruction de chaque section efficace doit étre
optimisée avec les autres afin de limiter le nombre de calculs APOLLO2.

Face a ce probléme, nous avons étudié et proposé un modéle appelé la décomposition de Tucker.
Ce modéle est basé sur le format de Tucker - une approximation de tenseur de faible rang. Pour une
section efficace représentée comme une fonction multivariée, la décomposition de Tucker se réalise
comme suit:

(i) Calculs hors ligne :

— Nous construisons dans chaque direction, des fonctions d’une variable dites fonctions de
base tensorielle directionnelle grace & des techniques comme la “matricization” et la décom-
position de Karhunen-Loéve. Ces techniques sont utilisées pour acquérir et reconstruire,
direction par direction, 'information & partir de valeurs des sections efficaces précalculées
par le code APOLLO2. Les fonctions de base tensorielle directionnelle sont parfois ap-
pelées simplement fonctions de base. En pratique, ces fonctions sont construites a partir
de vecteurs propres de la décomposition de Karhunen-Loéve.

— La section efficace considérée est approchée par une combinaison linéaire des produits
tensoriels des fonctions de base.

— Les coefficients de la combinaison dans la décomposition de Tucker sont déterminés par
un systéme d’équations linéaires. Ce systéme dépend de points dans I'espace de phase
des paramétres (sur ces points nous devons utiliser les calculs APOLLO2). Dans notre
travail, nous proposons de choisir ces points par une technique basée sur un algorithme

dit “glouton” qui sera détaillée dans ce manuscrit.

(ii) Calculs hors ligne : Nous stockons dans la bibliothéque neutronique les vecteurs qui représen-
tent les valeurs des fonctions de base tensorielle directionnelle aux points de calcul présélec-

tionnés et les coefficients dans la décomposition de Karhunen-Loéve.

(iii) Calculs en ligne : Nous utilisons l'interpolation de Lagrange pour évaluer les fonctions de
base en un point donné et finalement, évaluer les sections efficaces en n’importe quel point
de l'espace de phase des paramétres par la décomposition de Tucker.

Nous avons testé et validé notre modéle sur deux domaines de calcul : le domaine dit standard
(les valeurs des paramétres sont proches d’un point particulier dit point nominal, qui détermine

le fonctionnement nominal du réacteur) et le domaine dit étendu ot les domaines de définition des
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paramétres sont éloignés par rapport au cas standard. Les résultats obtenus montrent la performance
de notre méthode : alors que le nombre de calculs APOLLO?2 et le stockage dans la bibliothéque
neutronique sont significativement réduits dans les étapes hors lignes, la précision de notre modéle
reste meilleure ou égale a I'interpolation multilinéaire dans I’étape en ligne. Le creusage (a posteriori
et a priori) pour les coefficients dans la décomposition de Tucker permet de réduire encore le stockage,

ainsi que le temps de calculs en ligne, tout en gardant une précision similaire & notre approche initiale.

Présentation des chapitres

Chapitre 1

Ce chapitre présente succinctement les concepts neutroniques (réactions en chaine, sections effi-
caces, flux neutronique, équation du transport des neutrons,...) ainsi que le contexte de la simulation
(structure multi-échelles du coeur d’un réacteur, schéma de calcul en deux étapes,...). L’objectif prin-

cipal est d’aider le lecteur a mieux comprendre le contexte de notre travail.

Chapitre 2

Ce chapitre est dédié a décrire différents formats de tenseur de faible rang, tel que : format en r-
termes, format en sous-espace tensoriel (le format de Tucker), format hiérarchique. Nous expliquons
ensuite pourquoi nous avons choisi la décomposition de Tucker (basée sur le format de Tucker) pour

le probléme de reconstruction des sections efficaces.

Chapitre 3

Ce chapitre, basé sur notre premier article, détaille la méthode que nous proposons : la décom-
position de Tucker. Les sections efficaces sont approchées par une combinaison linéaire des produits
tensoriels des fonctions de base tensorielle directionnelle. Nous décrivons étape par étape les prob-
lémes suivants: la construction des fonctions de base tensorielle directionnelle (par une extension de
la décomposition de Karhunen-Loéve), la détermination des coefficients dans la combinaison (par
un systéme d’équations linéaires en utilisant I’algorithme glouton). Un premier benchmark est aussi

proposé pour comparer notre modéle avec I'interpolation multilinéaire.

Chapitre 4

Dans ce chapitre, basé sur notre deuxiéme article, nous proposons des benchmarks physiques sur
les deux domaines de calcul : standard et étendu. Des analyses statistiques sont proposées qui nous

permettent de déterminer les facteurs principaux pour améliorer la précision de la reconstruction
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. augmenter le nombre de fonctions de base tensorielle directionnelle ou discrétiser plus finement

certaines zones de valeurs des paramétres trouvées par 'analyse.

Chapitre 5

Ce chapitre, basé sur notre troisiéme article, présente la possibilité de creuser les coefficients
dans la décomposition de Tucker. Deux techniques sont proposées : le creusage a posteriori et
le creusage a priori. Le creusage a posteriori est effectué quand les coefficients sont déja calculés
et nous pouvons donc éliminer les plus petits coefficients. Le creusage a priori est basé sur une
prédiction de valeurs des coefficients griace & un ordre proposé pour les fonctions de base tensorielle
directionnelle. Ces méthodes nous permettent de réduire significativement le nombre de coefficients

pour une précision équivalente et ouvrent une possibilité de réduire le nombre de calculs APOLLO2.

Chapitre Conclusion

Ce chapitre est réservé a la conclusion et aux perspectives de notre modéle.
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Motivation

EDF is the first electricity utility in the world, thanks in particular to its nuclear power plants
in France with 58 pressurized water reactors (PWR). In order to pilot and control the operation of
these reactors, EDF has developed calculation chains that simulate the behavior of a reactor core.
To face more and more exigent engineering demands in terms of calculation time and accuracy, a
new core calculation chain, named ANDROMEDE, is being developed at EDF-R&D.

One of the elements of the chain is the neutron code, called COCAGNE, one goal of which is to
solve numerically the neutron transport equation (or one of its approximations), which allows us to
obtain physical quantities of interest to describe the behavior of the reactor, such as: the neutron
flux, the effective multiplication factor, reactivity... The resolution of this equation requires a large
amount of physical data, especially cross-sections.

In neutronics, cross-sections represent the interaction probability of an incident neutron with
target nuclei, for different types of interaction. In a neutron simulation, the cross-sections can
be represented as functions depending on several physical parameters. These parameters are used
to describe the thermo-hydraulic conditions and the configuration of the reactor core, such as:
fuel temperature, moderator density, boron concentration, xenon level, burnup,... Thus, the cross-
sections are multivariate functions defined on a space called the parameters-phase space. The number
of cross-section values in the simulation of a full core is in the order of several billion due to the core
discretization in hundreds of thousands of cells, with different cross-section values in each cell.

In order to simulate the reactor core in a reasonable calculation time, an industrial calculation
scheme consisting in the two following steps is used:

— Offline calculations: the cross-sections are pre-calculated by a code named lattice code on
fixed and preselected points in the parameters-phase space. The neutron transport equa-
tion is solved precisely through very fine spatial discretizations on smaller patterns than the
reactor core (typically a fuel assembly) and an energy discretization itself very fine (hun-

dreds of groups). The neutron flux which is the output of this resolution is used for spatial

7



8 Introduction (English version)

homogenization and energy condensation of cross-sections. The obtained information on
cross-sections is stored in files, called neutron libraries.

— Online calculations: the cross-sections are evaluated at any point of the core by a core code

and through an evaluation method based on the information stored in neutron libraries.
These values are used as inputs for the resolution of the neutron transport equation at the
reactor core level. The resolution is simplified on the full geometry, for example by using an
approximation of diffusion. The core discretizations are much coarser than those used by the
lattice code.

This scheme shows that between the two steps, a model of cross-section reconstruction is required
to evaluate the cross-sections from pre-calculated and stored data in the neutron libraries. In the
new calculation chain ANDROMEDE, the code APOLLO2 developed at CEA is used as lattice code
and the core code COCAGNE developed at EDF-R&D is used as core code. Currently, multilinear
interpolation is used for the reconstruction of cross-sections in the code COCAGNE .

For the multilinear interpolation model, cross-sections are pre-calculated on a tensorized grid
from discretized values on the parameters axes. All pre-calculated values by APOLLO2 on this grid
are then stored directly in neutron libraries. With this model, the number of APOLLO2 calculations
and the size of neutron libraries are in the order of O(n?) if we assume that the cross-sections depend
on d parameters and that each parameter is discretized by n points on the corresponding axis.
With the industrial constraints imposed at EDF, this model becomes too expensive in memory and
computation time for complex situations due to the rapid and exponential increase of calculation
points. Such situations can happen, for example, in the incidental case where new parameters are
added (water temperature, water blades) and/or when the calculation domain extends (with larger
definition domains for the parameters).

In order to overcome the limitations of the current model, the aim of this thesis is to develop a

new model of cross-sections reconstruction to respond to the following requirements:
(i) Offline calculations: use fewer pre-calculations performed by the lattice code APOLLO2.
(ii) Offline calculations: store less data for the reconstruction of cross-sections and,

(iii) Online calculations: get a high accuracy (in the order of pcm (107°)) for cross-section eval-

uation.

Another constraint is that an APOLLO2 calculation at a given point (in the parameters-phase
space) provides all the values of the cross-sections at the same time. The reason is that all these
cross-sections depend on the same neutron flux computed by APOLLO2 and this flux is a time-
consuming calculation. Therefore, the reconstruction of each cross-section must be optimized with
the others in order to limit the number of APOLLO2 calculations.

To deal with this problem, we studied and proposed a model called the Tucker decomposition.
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This is based on the Tucker format - a low-rank tensor approximation. For a cross-section represented

as a multivariate function, Tucker decomposition is performed as follows:

(i) Offline calculations:

— We construct in each direction, the one-variate functions called tensor directional basis
functions through techniques like the “matricization” and the Karhunen-Loéve decompo-
sitton. These techniques are used to acquire and reconstruct, direction by direction, the
information from cross-section values pre-calculated by APOLLO2. The tensor directional
basis functions are sometimes simply called basis functions. In practice, these functions
are constructed from eigenvectors of the Karhunen-Loéve decomposition.

— The considered cross-section is approximated by a linear combination of tensor products
of basis functions.

— The coefficients of the combination in the Tucker decomposition are determined by a
system of linear equations. This system depends on points in the parameters-phase space
(on these points we need to use APOLLO2 calculations). In our work, we propose to
select these points with a technique based on an algorithm called “greedy” which will be

detailed in this manuscript.

(ii) Offline calculations: We store in neutron libraries the vectors that represent the values of
tensor directional basis functions at pre-selected calculation points, and the coefficients in

the Karhunen-Loéve decomposition.

(iii) Online calculations: We use the Lagrange interpolation to evaluate basis functions at a given
point and finally, evaluate cross-sections at any point in the parameters-phase space by the

Tucker decomposition.

We have tested and validated our model on two calculation domains: the domain named standard
(parameters values are close to a particular point called nominal point, which determines the nominal
operation of the reactor) and the domain called extended where definition domains of parameters
are far from the standard case. The results obtained show the performance of our method: while
the number of APOLLO2 calculations and storage in the neutron libraries are significantly reduced
in the offline steps, the accuracy of our model is better or equal to multilinear interpolation in the
online step. The sparse representation (a posteriori and a priori) for the coefficients in the Tucker
decomposition allows us to further reduce storage, as well as the online calculation time, while

maintaining a similar accuracy to our initial approach.
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Presentation of chapters

Chapter 1

This chapter briefly presents neutron notions (reaction chain, cross-sections, neutron flux, neu-
tron transport equation,...) as well as the simulation context (the multi-scale structure of the reactor
core, the calculation scheme in two steps, ...). The main goal is to help readers reach a better un-

derstanding of our problem.

Chapter 2

This chapter is dedicated to the description of different formats of low-rank tensors, such as:
r-term format, subspace tensor format (Tucker format), hierarchical format. We then explain why
we chose the Tucker decomposition (based on the Tucker format) for the cross-section reconstruction

problem.

Chapter 3

This chapter, based on our first article, details our proposed model: the Tucker decomposition.
The cross-sections are approached by a linear combination of the tensor products of the tensor
directional basis functions. We describe step by step the following problems: the construction of
tensor directional basis functions (by an extension of the Karhunen-Loéve decomposition) and the
determination of the coefficients in the combination (by a system of linear equations using the
greedy algorithm). The first benchmark is also proposed to compare our model with the multilinear

interpolation.

Chapter 4

In this chapter, based on our second article, we propose benchmarks on two calculation domains:
standard and extended. Statistical analyzes are proposed that allow us to find the major factors to
improve the reconstruction accuracy: increasing the number of tensor directional basis functions or

discretizing finer some parameter values zones found by the analysis.

Chapter 5

This chapter, based on our third article, presents the possibility of a sparse representation of
data (the coefficients in the Tucker decomposition) in our model. Two techniques are proposed: a
posteriori sparse representation and a priori sparse representation. A posteriori sparse representa-

tion is performed when the coefficients are already calculated and we can therefore remove small
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coefficients. A priori sparse representation uses a prediction of coefficients values based on an or-
der proposed for tensor directional basis functions. These methods allow us to significantly reduce
the number of coefficient for equivalent accuracy and open the possibility to reduce the number of

APOLLO2 calculations.

Chapter Conclusion

This chapter is reserved for the conclusion and perspectives of our model.
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Chapter 1

Physical context of the neutron

cross-section reconstruction

The purpose of this chapter is to present the physical context of neutron cross-section recon-
struction. Some notions of neutronic physics related to our problem will be introduced. We refer the
reader to the books | l, | | and | | for more details

of neutronic physics and nuclear reactors.

1.1 Nuclear reactions

1.1.1 Atomic structure and isotopes

We recall here some basic notions of the structure of an atom in order to get a better compre-
hension for the next introduction. The atom is the unit component of matter, it consists of smaller
particles (sub-atomic), such as: neutron (n), proton (p) and electron (e~) , as described in figure
1.1. The neutrons and the protons of an atom are called nucleons and they constitute the so-called
a nucleus. The term nuclei is used to designate many nucleus. We often denote by the letter Z the
number of protons and by the letter A the number of nucleons (protons and neutrons).

A chemical element is identified by the number Z. The isotopes (also called nuclide) of a chemical
element are determined by an atom that has a fixed number of protons but different number of
neutrons. For example, uranium has the following isotopes: uranium 234 (334 ), uranium 235
(33°U) and uranium 238 (332U), they have the same number of protons (92 protons) while the
number of neutrons are respectively: 142, 143 and 146. Due to this difference, the isotopes of an

element can have different properties, e.g: one can be fissible while others are not. An important

property of fissile isotopes is to have uneven number of nucleons (A), e.g. g%’SU , 3§5U , 3§9Pu.

15
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Figure 1.1 — Structure of an atom.

1.1.2 Principal reaction kinds

In table 1.1, we present the principal reaction kinds of nuclear reactions: scattering, fission and

capture.
Reaction kind Formula Note
Elastic scattering n +§ X — éX +n Kinetic energy conservation
Scattering
Inelastic scattering | n+4 X — 2X*+n; 3X* =2 X+ | Kinetic energy is not conserved
* Excited state
Fission n +é X %2“ X* = 311 X1 +2§ X5+ vn | v: number of neutrons
X1, Xs: heavy elements (A1, Aa ~ 100)
Radiative capture n +§ X — QHX + v
Capture "
Particle ejection n +§ X — 71 X1 + light particle Ay ~ A. Light particle: p, §He,...

Table 1.1 — Principal reaction kinds of nuclear reactions.

1.1.3 Nuclear fission chain reaction

35

A fission is a process in which a fissile nucleus (typically, Uranium U922 , Plutonium Pugig )

absorbs neutrons and splits into lighter nuclei, for example:
25U 4+n —B° U —32 Kr +i! Ba +3n (1.1)

This process produces new free neutrons (3 in example (1.1)) and releases a large amount of energy
in the form of heat (about 200 MeV per fission of U235). Again, part of this newly produced
free neutrons collide with other fissile nucleus (while the others can be absorbed by the non-fissile
material or leak out of the material), which generates more heat, more neutrons and cause a reaction
chain, see figure 1.2.

The global behavior of the nuclear fission chain is related to a factor, called effective multiplication

factor and denoted by kersr. The k.ry is used to describe the average number of neutrons from one
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Figure 1.2 — Nuclear fission chain reaction.

fission that cause other fissions. Therefore, this factor determines the evolution of the reaction chain,

i.e. N fissions lead to the next ones: Nkeyy, Nszf, Nk:g’ff, ..., fissions.

The value of kcyy is classified as follows:
— kegs > 1 (super-criticality): number of fissions increases exponentially and the reaction is
explosive.
— kepy =1 (criticality): number of fissions is stable (constant) in time.
— kepy < 1 (sub-criticality): number of fissions decreases exponentially and finally the reaction
stops.
Fission rate (number of fissions per a unit time) depends on the population of neutrons. Thus, in
order to reduce the number of neutrons which were born in the reactor core, absorbent substances
(also called neutron poisons or neutron absorbers) are used, such as: boron, gadolinium, etc. The
reaction chains themselves produce neutron poisons in their fission products, of which the most
important substance is xenon-135 (%25X e). The concentration of xenon increases quickly when the
reactor starts (which may cause the reactor to shutdown at this stage) and gradually becomes more
stable, see figure 1.3.
The fission rate also depends on the energy E or the velocity v = || 7| of the incident neutron

(since E = mv?/2). In general, the slow neutrons (corresponding to the low energy) are captured

1. Source of figure: http://physics.tutorvista.com/modern-physics/fission.html
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Figure 1.3 — Xenon behavior in reactor core. 2

more easily in the collision than the fast ones (corresponding to the high energy), meaning that
the slow neutrons are more favorable for fission reactions. Therefore, a moderator medium which
absorbs very few neutrons and slows down the fast neutrons is employed to increase the fission rate.

A good moderato