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CHAPITRE 1. INTRODUCTION

1.1 Contexte

1.1.1 Contexte général

Les installations dans lesquelles des neutrons sont produits en quantité importante
sont soumises a un phénomene appelé activation neutronique. Lorsque des neutrons inter-
agissent avec des noyaux, ils sont susceptibles de transmuter ceux-ci. Les noyaux résiduels
peuvent étre radioactifs et sont alors responsables de la production de particules ionisantes
telles que des photons. Ces particules secondaires représentent alors un risque d’irradia-
tion des tissus biologiques et peuvent également endommager les composants électroniques
présents dans les installations.

Selon le contexte, I'activation neutronique peut étre une conséquence de l'activité nu-
cléaire réalisée précédemment. Il est également possible d’activer des matériaux afin de
les analyser. En effet, dans de nombreux cas, I'activation neutronique est utilisée afin
de réaliser des analyses non destructives de composition isotopique [STOEPPLER, 1992;
P1TTS et al., 2019]. Par exemple, ce phénomene permet de caractériser des colis de déchets
radioactifs dans [STEFANO, 2020] et [N1coOL, 2016]. En effet, en identifiant les particules
issues des décroissances radioactives, il est possible de remonter a l'isotope pére et donc
de déterminer la composition isotopique initiale du matériau. De la méme maniere, il
est également possible d’'utiliser ’activation neutronique pour caractériser des matériaux
tels que de 'argile servant a fabriquer de la céramique [Ousmo1, 1998] ou [ROSSINI,
1991]. Ceci est particulierement utilisé dans le domaine de 1'archéologie. Dans un autre
contexte, I'activation neutronique peut étre un phénomene non désiré dii a la production
de neutrons. En particulier, dans les centrales nucléaires, les neutrons sont utilisés afin de
générer les fissions. Or, certains neutrons s’échappent du coeur du réacteur et viennent
générer des noyaux radioactifs qui limitent les opérations de maintenance et engendrent
un risque radiologique potentiel. De la méme maniere, dans les accélérateurs de parti-
cules, des neutrons peuvent étre produits et représentent également un risque potentiel
[BUNGAU et al., 2014; H. W. FISCHER et al., 2006].

Afin de prévoir les maintenances des installations activées ou encore de prévoir leur
démantelement en tout sécurité, il est nécessaire d’élaborer des stratégies adaptées. Cer-
taines procédures manuelles employées pour démanteler des installations nucléaires sont
décrites dans [Decommissioning of Particle Accelerators 2020] et [BUNGAU et al., 2014].
Cependant, ces procédures reposent sur des mesures de dose ; la dose étant le dépot d’éner-
gie par unité de masse. Afin de prévoir ces opérations en amont de toute intervention, il
est donc pertinent de simuler a ’avance la dose attendue. Le calcul de la dose est alors réa-
lisé en simulant les processus physiques qui entrent en jeu dans ’activation neutronique.
En effet, il est nécessaire de déterminer la quantité de neutrons présents en tout point
de la géométrie modélisée. De plus, le type d’interaction se produisant entre un noyau
et un neutron est dépendant de I'énergie. Il est donc également nécessaire de déterminer
I’énergie de ces neutrons. Puis, la quantité et la nature des noyaux radioactifs produits
doivent étre déterminées. Ceci permet alors de générer les caractéristiques des particules
issues des décroissances radioactives. FEnfin, la distribution spatiale de ces particules doit
également étre calculée. A laide de coefficients adaptés, la dose résiduelle peut ainsi étre
obtenue. Chacune des grandeurs évoquées dans ce paragraphe seront décrites de maniere
détaillée dans la suite de ce manuscrit.
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CHAPITRE 1. INTRODUCTION

1.1.2 Modélisation de P’activation neutronique

La répartition des neutrons dans la géométrie peut étre obtenue de deux manieres diffé-
rentes. La premiere est déterministe. Elle consiste a résoudre 1’équation de Boltzmann (qui
est présentée dans la section 2.4.4) en discrétisant 1’espace des phases. Les méthodes des
caractéristiques [LE TELLIER, 2007], des ordonnées discrétes [Yixue CHEN et al., 2017]
ou encore des harmoniques sphériques [ASWAD et al., 1966] sont des méthodes détermi-
nistes. La précision de ces techniques est cependant limitée. En effet, plus la discrétisation
de 'espace des phases sera importante, meilleure sera la précision. Cependant, les cotits
numérique et temporel n’en seront que plus grands. Une autre méthode permet égale-
ment de déterminer la distribution des neutrons. Il s’agit de la méthode Monte-Carlo
[HAGHIGHAT, 2020 ; LuX et al., 2018] qui est un procédé stochastique. Cette méthode
repose sur la simulation du transport d’un échantillon représentatif de particules dans le
modele. Le transport Monte-Carlo est généralement privilégié car il simule chaque inter-
action ponctuellement et fournit donc des résultats précis.

La détermination de la quantité et de la nature de chaque noyau produit par des neu-
trons est réalisée par résolution du systéme d’équations de Bateman (présenté dans la
section 2.4.4). Ce systéme peut étre résolu grace a la méthode des matrices exponentielles
[MOLER et al., 2003], de la linéarisation de chaines [WILSON, 1999] ou encore en dis-
crétisant la variable temps [SUBLET et al., 2017; GEAR, 1971]. Les isotopes radioactifs
produits génerent alors des photons lors de leur décroissance. La répartition spatiale des
photons est par la suite calculée par méthode Monte-Carlo comme pour les neutrons. Des
coefficients adaptés [ICRP, 1991] permettent alors de convertir la distribution des pho-
tons dans la géométrie en dose. Les particules issues des décroissances radioactives ne sont
pas simulées étant donné que le dépdt d’énergie provient majoritairement des photons.
En effet, le rayonnement photonique peut pénétrer plus en profondeur dans la matiere
par rapport aux particules issues des décroissances radioactives [Physical Reference Data
2009].

La figure 1.1 résume le processus de simulation de l'activation neutronique. L’utili-
sateur fournit les données d’entrée du probleme, c’est-a-dire, la géométrie modélisée, la
composition initiale des matériaux ainsi que les caractéristiques de la source de neutrons.
Les distributions spatiale et énergétique des neutrons sont alors calculées en résolvant
I’équation de Boltzmann. Ces distributions sont alors utilisées afin de calculer les taux de
production des différents isotopes en fonction de 'inventaire initial et du scénario d’ir-
radiation (durée des phases d’irradiation et de refroidissement). Les quantités de noyaux
produits sont ensuite calculées en résolvant les équations de Bateman. Certains noyaux
peuvent alors étre radioactifs et générer des particules ionisantes lors de leur décroissance.
Ils servent alors a générer des sources de décroissance radioactive. Seuls les rayonnements
photoniques sont ensuite considérés et les particules ne sont pas observées afin d’accélérer
les calculs. Cette approximation n’a pas d’impact sur les résultats dans la majorité des
cas. Les photons issus de ces sources sont alors transportés dans la géométrie afin de
déterminer la répartition des photons dans I’espace et la dose qu’ils engendrent.

1.1.3 Meéthodes de calcul de ’activation neutronique

Plusieurs méthodes numériques peuvent étre utilisées afin de modéliser I'impact de
I’activation neutronique. En effet, il est par exemple possible de calculer les grandeurs
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FIGURE 1.1 — Schéma du principe de simulation du phénomeéne d’activation neutronique.

décrites ci-dessus de maniere séquentielle. Ce genre de méthode est appelé Rigorous-Two-
Step (R2S) car il consiste a simuler rigoureusement le processus d’activation neutronique.
Des premiers calculs complets d’activation neutronique reposant sur cette méthode ont
été réalisés au début des années 2000 [PETRIZZI, BATISTONI, IIDA et al., 2001; Y. CHEN
et al., 2002 ; PETRIZZ1, BATISTONI, MIGLIORI et al., 2003]. La méthode a par la suite été
améliorée en prenant mieux en compte les variations de flux dans la géométrie [MAJERLE
et al., 2012; EADE, STONELL et al., 2015; SAUVAN, CATALAN et al., 2016]. Une autre
maniere de simuler les effets de I’activation neutronique consiste a réaliser les trois étapes
du calcul en une seule fois. Il existe alors deux déclinaisons de ce type de méthode. La pre-
miere nécessite un jeu de données nucléaires adapté au modele. Ces données permettent de
générer les photons issus des décroissances radioactives instantanément apres 'interaction
d’un neutron avec un noyau. Il s’agit de la méthode Direct-One-Step (D1S). Des exemples
de calculs d’activation neutronique reposant sur le procédé D15 peuvent étre trouvés dans
[VILLARI, BATISTONI et al., 2012; VILLARI, U. FISCHER et al., 2014 ; SAUVAN, JUAREZ
et al., 2020]. Cette déclinaison de la méthode requiert cependant des cotits numérique
et temporel significatifs afin d’établir la base de données nucléaires adaptée. L’autre dé-
clinaison de la méthode de calcul d’activation neutronique en une seule étape consiste a
calculer les taux de production exacts des isotopes générés au temps souhaité lors d'une
interaction entre un neutron et un noyau. Le code de calcul FLUKA [BATTISTONI et al.,
2007 ; FERRARI et al., 2011] repose sur cette méthode et permet alors de simuler I'impact
de l'activation neutronique en une seule étape sans nécessiter une base de données nu-
cléaires particuliere. Les colits numérique et temporel sont alors encore plus importants
que ceux de la méthode R25. Ces méthodes sont décrites en détail dans la section 3.6 de
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ce manuscrit. Chacune d’entre elles présente des inconvénients limitant la performance
et/ou la précision du calcul. De plus, quel que soit le procédé utilisé, une grande quantité
de données devra étre manipulée et le nombre de calculs sera également important. Des
techniques adaptées doivent alors étre employées afin d’optimiser la simulation des effets
de l'activation neutronique.

1.2 Objectifs

Comme cela a été présenté dans la section 1.1, simuler le phénomene d’activation
neutronique nécessite une quantité importante de calculs. De plus, de nombreuses données
nucléaires sont également requises et nécessitent une quantité de mémoire importante afin
d’étre stockée. A 'heure actuelle, chaque partie de la simulation est réalisée par un code
spécifique permettant de calculer la grandeur d’intérét de 1’étape en cours avec la méthode
R2S. 1l est donc nécessaire de créer des jonctions entre les différents codes utilisés dans
les méthodes actuelles permettant de simuler I'activation neutronique. Ces passerelles
peuvent étre source d’erreur dans le calcul si les sorties du code en amont ne sont pas
correctement générées.

Certains codes de simulation de I'activation neutronique existent déja a I’heure actuelle.
Cependant, ils sont initialement destinés a des fins de recherche et de développement.
L’objectif principal de cette these est donc de vérifier la possibilité d’élaborer un outil
de simulation de l'activation neutronique a vocation industrielle. Pour cela, plusieurs
contraintes sont a respecter. En effet, I'outil a concevoir doit permettre de réaliser le
calcul dans le méme environnement numérique sans interfacer différents codes de calcul.
De plus, les temps de calcul doivent étre les modérés que possible. Chaque étape du calcul
doit donc étre optimisée. Pour cela, la mise en place de la parallélisation est impérative
a chaque étape. La quantité de mémoire nécessaire doit également étre la plus faible
possible et ne pas étre aberrante dans des cas d’utilisation standard. La modélisation du
phénomene doit étre la plus précise possible sans perdre en efficacité. La prise en main
des parametres du calcul doit étre simplifiée autant que faire se peut. Enfin, le calcul doit
étre completement automatisé et fiable. Dans cette optique, la modularité de 'outil doit
permettre d’adapter la méthode de résolution utilisée a 1’étape considérée aux contraintes
numériques et temporelles. Dans les cas ou la méthode choisie ne parviendrait pas a
calculer la grandeur de sortie de I’étape en cours de simulation, des méthodes alternatives
doivent étre disponibles afin de prendre le relais et de s’assurer de I'aboutissement de la
modélisation. Les objectifs principaux fixés pour 'outil d’analyse d’activation souhaité
sont donc les suivants :

- Outil tout-en-un

- Temps de calcul minimisés

- Parallélisation de chaque étape

- Mémoire nécessaire minimisée

- Résultats précis

- Simplicité d’utilisation

- Automatisation et fiabilité du calcul.

Les objectifs fixés dans cette these sont donc nombreux mais les respecter permettrait
ainsi de réaliser un outil de calcul d’activation unique et pouvant étre utilisé dans un
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contexte industriel.

1.3 Organisation du manuscrit

Afin d’élaborer un outil d’analyse d’activation neutronique, toutes les étapes du calcul
ont été traitées en détails. Ce manuscrit est donc décomposé en trois grandes parties. Dans
un premier temps, toutes les notions théoriques et les méthodes numériques sont présen-
tées. Le chapitre 2 est donc consacré a la présentation détaillée des phénomenes impliqués
dans 'activation neutronique, des grandeurs dosimétriques, des équations a résoudre ainsi
que des données nucléaires nécessaires. Le chapitre 3 décrit les méthodes permettant de
résoudre 1’équation de Boltzmann stationnaire ainsi que les équations de Bateman généra-
lisées (définies dans le chapitre 2). Les codes de calculs utilisés pour résoudre ces équations
sont également évoqués et les méthodes numériques permettant de simuler les effets de
I’activation neutronique sont présentées plus précisément. La deuxieme partie de ce ma-
nuscrit est consacrée au travail effectué durant cette these afin de répondre aux objectifs
fixés. Le chapitre 4 est donc dédié a 1’étude des problématiques géométriques du phéno-
mene d’activation. La notion de maillage superposé a la géométrie y est présentée ainsi
que les nouvelles fonctionnalités disponibles pour le maillage avec RayActive. Le chapitre
5 est dédié a I’étude des problématiques numériques de la simulation de I'activation neu-
tronique. Les modifications apportées au transport de particules Monte-Carlo sont tout
d’abord abordées. Puis, 'algorithme de calcul des inventaires isotopiques est présenté.
Enfin, les techniques de biaisage permettant d’accélérer la convergence des résultats lors
du transport des particules de décroissance sont également détaillées. La derniere partie
de ce manuscrit est centrée sur les résultats obtenus avec le nouvel outil d’analyse d’ac-
tivation neutronique et sur les développements envisagés par la suite afin de répondre
encore davantage aux objectifs souhaités pour le nouvel outil.
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CHAPITRE 2. THEORIE DE L’ACTIVATION NEUTRONIQUE

2.1 Introduction

Comme évoqué lors du chapitre 1, 'activation neutronique est un phénomene présent
dans les environnements suffisamment irradiés par des neutrons. Ce phénomene engendre
des difficultés diverses. En particulier, 'activation neutronique provoque ’apparition d'une
dose résiduelle apres arrét de le source neutronique. Le but de la méthode présentée dans
ce manuscrit est donc de simuler la dose résiduelle générée par des neutrons ayant irradié
un environnement.

L’objectif de ce chapitre sera donc de décrire de maniere approfondie les notions en lien
avec l'activation neutronique. Dans un premier temps les phénomeénes nucléaires inter-
venant seront décrits. Ensuite, une définition spécifique de I'activation neutronique sera
donnée. Puis, les principales grandeurs d’intérét seront définies. S’ensuivra la présenta-
tion des équations régissant ces grandeurs. Enfin, les données nucléaires nécessaires a la
simulation du phénomene ainsi que les différentes libraires de données nucléaires seront
présentées en détail.

2.2 Les phénomeénes mis en jeux

Lorsqu’un matériau est activé par des neutrons, plusieurs phénomenes entrent en jeu.
Il est alors judicieux de définir ces phénomenes rigoureusement afin de comprendre ce
qu’est I'activation neutronique.

2.2.1 La transmutation

Le processus de transmutation neutronique ne dispose pas réellement de définition
exacte. En effet, le terme transmutation désigne dans le langage courant le changement
d’un élément en un élément noble tel que I’Or. Dans le cadre de cette these, la définition
de la transmutation sera décrite dans ce paragraphe. Lorsqu'un neutron se déplace dans
de la matiere, il peut interagir de différentes manieres avec les noyaux des atomes qui
composent son environnement. En effet, celui-ci peut par exemple entrer en collision avec
le noyau sans lui céder d’énergie ni modifier sa nature. Dans d’autres cas, le neutron peut
modifier la nature du noyau en fusionnant avec lui ou encore en lui faisant émettre des
particules. Ce phénomene est particulierement présent avec le neutron car n’étant pas
chargé, il peut aisément interagir avec les noyaux vu qu’il n’est pas impacté par l'inter-
action électromagnétique. De plus, la probabilité d’interaction du neutron avec un noyau
augmente lorsque son énergie cinétique diminue. Or, en se déplagant dans la matiere, le
neutron perd naturellement de I’énergie. Il a donc de grandes chances d’interagir avec le
noyau et de modifier sa nature. Ainsi, dans le cadre de cette these, le terme transmutation
désignera donc le cas ou un noyau change de nature lorsqu’il interagit avec un neutron
sans se scinder en deux noyaux de masses environ égales (cas réservé a la fission). Ce sera
également le cas lorsqu’un noyau gagnera suffisamment d’énergie pour atteindre un état
méta-stable, i. e., lorsqu’il sera dans un état d’énergie excité assez stable pour exister sur
une durée non négligeable. La réaction de transmutation définie dans ce paragraphe est
ainsi présentée dans 1’équation 2.1

n+ X — Y + produit(s) (2.1)
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ou n désigne le neutron, X le noyau cible, Y le noyau transmuté (pouvant correspondre
a un nouvel isotope ou & un état méta-stable du noyau cible) et produit(s) désigne 1’en-
semble des particules produites par la réaction de transmutation.

2.2.2 La fission

Un noyau assez lourd peut également changer de nature en se scindant en deux noyaux
de masses environ égales : on parle de fission. Il existe deux manieres différentes pour un
noyau de fissionner.

2.2.2.1 La fission spontanée

Le premier type de fission est la fission spontanée. Celle-ci consiste en la séparation
en deux et de maniere spontanée d’un noyau sans apport d’énergie externe. Elle n’est
possible que sur des noyaux lourds et dont 1’état fondamental est méta-stable. En effet,
dans cet état, la barriere de potentiel empéchant la fission dans le cas normal peut étre
franchie par effet tunnel. Des neutrons et photons peuvent étre émis lors de ce type de
fission. La fission spontanée n’a généralement pas un role prépondérant dans I’activation
neutronique étant donné qu’elle se produit méme en ’absence de neutrons.

2.2.2.2 La fission induite

La fission induite est plus importante dans le contexte de I'activation neutronique car
elle se produit lorsqu’un neutron interagit avec un noyau fissile. Il y a donc apport d’énergie
externe et production de deux noyaux de masses moyennes pouvant s’accompagner de la
production de neutrons et de photons. Ce type de fission est un phénomeéne important
dans le contexte de I’activation neutronique car il peut étre a I’origine de nombreux noyaux
instables de masse moyenne.

2.2.3 La radioactivité

Dans la majorité des cas, les noyaux précédemment transmutés ou fissionnés sont in-
stables. Le noyau peut alors spontanément émettre des particules afin d’atteindre un état
énergétique plus stable : on parle de radioactivité. On caractérise un noyau radioactif
par sa période radioactive (ou demi-vie) 77/, (en s) et sa constante de désintégration A
(en s71). La période radioactive correspond a la durée apres laquelle un nombre initial
de noyaux radioactifs est réduit de moitié a cause du phénomene de désintégration. La
constante de désintégration est définie par I'équation 2.2b. L’équation 2.2a décrit 1’évolu-
tion du nombre de noyaux d’un isotope radioactif au cours du temps et permet ainsi de
calculer cette valeur & n’importe quel instant (équation 2.2¢)

dN (%)
dt
ou N(t) est le nombre de noyaux considéré a I'instant ¢ et A est définie par 1’équation
2.2b

= —Ax N(t) (2.2a)

(2.2b)
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ou 1’ est la période radioactive du noyau.

N(t) = Ny x e ™ (2.2¢)

avec Ny le nombre initial de noyaux de l'isotope radioactif et A sa constante de désin-
tégration.

De la méme maniere que pour la fission spontanée, il existe d’autres types de radioac-
tivité dont les principales seront décrites ici.

2.2.3.1 La radioactivité «

Un type de radioactivité existant est la radioactivité a. Elle se produit lorsqu’un isotope
se désintegre en émettant un noyau de la particule «. La réaction correspondante peut
donc s’écrire :

AX — 49X 4ia (2.3)

2.2.3.2 La radioactivité

De méme que pour la désintégration alpha, la désintégration 3 consiste en ’émission de
particules par un noyau instable. Il existe deux types de désintégration [ : la désintégration
pT/CE et la désintégration . La désintégration 57 /CE se produit quand un proton du
noyau se transforme en neutron et la désintégration 5~ lorsqu’un neutron se transforme
en proton. La décroissance 51 /CFE est présentée par la formule 2.4a ou la formule 2.4h
et la §~ par la formule 2.4c.

IX = 4 X+e+u, (2.4a)
IX+e — 4. X+, (2.4b)
72X = X +e +i (2.4c)

2.2.3.3 L’émission spontanée

Un autre mode de radioactivité possible est ’émission spontanée de particules. Lors-
qu'un noyau est suffisamment excité, il peut éjecter spontanément un ou des nucléon(s)
(proton(s) ou neutron(s)). La figure 2.1 illustre les principaux modes de désintégration
radioactive évoqués précédemment.

La radioactivité est un phénomene important d’une part pour ’activation neutronique
mais également dans le contexte des rayonnements en général. En effet, en présence de
noyaux radioactifs des particules ionisantes peuvent étre produites. Ces particules peuvent
endommager des composants électroniques ou des tissus biologiques. Dans d’autres cas, la
production de ces particules est utilisée pour diverses finalités. Par exemple, la stérilisation
d’aliments par irradiation. La radioactivité est donc un phénomene physique important
qu’il est nécessaire de simuler afin de modéliser correctement 1’activation neutronique.
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FIGURE 2.1 — Schéma récapitulatif des principaux modes de désintégration radioactive.

2.2.4 Le phénomeéne d’activation neutronique

Le phénomene d’activation neutronique consiste donc en un couplage des différents
processus décrits précédemment. Lorsque des neutrons interagissent avec les matériaux
de leur environnement, ils peuvent transmuter les noyaux des matériaux qui composent
I’environnement. Ces noyaux produits peuvent étre radioactifs et émettre des particules
ionisantes issues de leurs désintégrations. Ces particules de décroissance sont donc res-
ponsables de la dose issue de I'environnement irradié par les neutrons. La notion de dose
sera définie dans la suite de ce manuscrit. C’est I’ensemble de ces processus qui définit
I’activation neutronique.

2.3 Les grandeurs de dosimétrie

Comme évoqué dans la section 2.2.3, lorsque des noyaux sont radioactifs, ils peuvent
émettre de facon spontanée des particules. Ces particules émises sont souvent destruc-
trices pour les circuits électroniques et les tissus biologiques. En effet, elles peuvent étre
directement ou indirectement ionisantes et possedent généralement une énergie cinétique
relativement élevée dans le contexte de radioprotection (de 'ordre du Mel”). 11 est donc
nécessaire de caractériser de maniere pertinente I'impact des particules émises sur les tis-
sus biologiques a ’aide de grandeurs dosimétriques rappelées dans la suite de ce manuscrit

et définies dans [ICRP, 1991 ; IRSN, 2018].

2.3.1 La dose absorbée

Afin de caractériser 'effet potentiel des particules émises lors des décroissances ra-
dioactives des isotopes produits lors de 'activation sur les tissus vivants, on utilise une
grandeur de base appelée dose absorbée, notée D (en Gy = J.kg™'). La définition de la
dose absorbée est donnée par I'équation 2.5

de
D=— (2.5)

dm

ou de est I'énergie moyenne transmise sous forme d’énergie cinétique aux particules
chargées mises en mouvement et localement absorbée dans le volume de masse dm.
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La dose absorbée n’est pas la grandeur utilisée afin de mesurer des effets stochastiques
sur les tissus car elle ne tient pas compte du type de tissu considéré, du type de rayonne-
ment ou encore de I'énergie cinétique des particules incidentes.

2.3.2 La dose équivalente

Afin de mieux évaluer les conséquences des radiations, il est utile de définir la dose
équivalente . Cette grandeur s’exprime en Sievert (Sv = J.kg™!) et cette unité indique
la prise en compte du facteur de pondération. La dose équivalente peut étre calculée a
I’aide de I’équation 2.6

Hr = ZUJR X DT,R (26)
R

ol wg est le facteur de pondération pour le rayonnement R qui tient compte de ’énergie
cinétique et du type de particule incidente et Dr g est la dose absorbée dans le volume de
matériau 1" sous rayonnement R. Cette dose est particulierement utile car elle permet de
regrouper la contribution des différentes particules dans la méme valeur. Cependant, dans
le cas de tissus biologiques, elle ne permet pas de prendre en compte la radio-sensibilité
du tissu. C’est pourquoi on utilise une autre dose dans ce cas.

2.3.3 La dose efficace

De la méme maniere que la dose équivalente permet de tenir compte du type de rayon-
nement et de son énergie, la dose efficace tient compte du type de tissu irradié et s’exprime
également en Sv. La formule 2.7 permet de calculer la dose efficace

E= ZwT X HT (27)
T

ou wr est le facteur de pondération pour le tissu T qui tient compte de la radio-
sensibilité du tissu irradié et [ est la dose équivalente du tissu 7T'. Ainsi, la dose efficace
permet de regrouper dans la méme valeur la contribution de toutes les particules sur
tous les tissus d’intérét. En pratique, on utilise une autre grandeur pour qualifier un
environnement radioactif.

2.3.4 Le débit d’équivalent de dose ambiant

Dans le cadre de cette these, la dose efficace £ ne sera pas la grandeur de sortie consi-
dérée. En effet, il sera préférable de s’intéresser a I'équivalent de dose ambiant, H*(10).
Le concept d’équivalent de dose, H, dans sa forme actuelle a été introduit par la Com-
mission Internationale de Protection Radiologique (CIPR) dans sa publication 26 en 1977
[ICRP, 1977]. On y trouve I’équation de base qui permet de pondérer la dose absorbée
par un facteur de qualité, @), afin de rendre compte de la différence d’effet biologique des
rayonnements en fonction du transfert linéique d’énergie infini dans 1’eau des particules
chargées, soit :

H(d)=Q x D (2.8)

ou D est la dose absorbée et @) est le facteur de qualité qui permet de convertir la
dose absorbée en 'équivalent de dose ambiant a la profondeur d. Ce concept a été repris
et adapté par la Commission Internationale des Unités et Mesures Radiologiques (ICRU)
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lorsque cette derniere a défini les grandeurs opérationnelles qui servent a estimer les
grandeurs de protection que sont les doses équivalentes et la dose efficace. L’aboutissement
de cette réflexion a conduit a la publication du rapport 57 de 'lCRU dans lequel on trouve
la définition de I'équivalent de dose ambiant, H*(10), a 10mm de profondeur au sein d’une
sphere de 30cm de diameétre composé du matériau équivalent tissu 4 éléments de 'lCRU
[ALVAREZ, 2014]. La forme sphérique du fantéme utilisé pour cette définition lui confere
Iisotropie, propriété importante au regard des conditions d’exposition d'un travailleur
en mouvement sur son lieu de travail. La grandeur qu’est I'¢quivalent de dose ambiant
permet de majorer la dose efficace. On peut calculer sa valeur a partir de la distribution
du flux de photons au moyen de coefficients de conversion tabulés dans le rapport 57 de
I'ICRU. Le parti pris pour ce travail est ainsi de calculer le débit d’équivalent de dose
ambiant, noté DeD H*(10), tel qu’il devrait étre mesuré par un « radiametre » étalonné,
plutot que de calculer la valeur de la dose efficace.

2.4 Les équations a résoudre

Afin de simuler I'activation neutronique, il est nécessaire de résoudre différentes équa-
tions. Ces équations seront décrites dans cette section.

2.4.1 Les grandeurs d’intérét

Les différentes équations a résoudre dans le but de simuler 'activation neutronique
permettent de calculer plusieurs grandeurs d’intérét. Afin de bien comprendre ces équa-
tions, les différentes grandeurs d’intérét doivent étre correctement définies. La premiere
grandeur a définir est le flux en phase qui est donné par I’équation 2.9a. Dans le cas ou la
direction dans laquelle les particules se déplacent n’a pas d’importance, il peut étre utile
d’utiliser le flux scalaire défini par I’équation 2.9b

O, OB =n(T, 5, B, 1) x v (2.92)
gzﬁ(?,E,t):A W7, O, B8 dd (2.9b)

%
ou n(?, (), Ft) est la densité particulaire désignant le nombre de particules a la
position 7), a I’énergie F/, dans la direction €2 a l'instant ¢ dans le volume élémentaire de

I’espace des phases d7ddE _e>t v est la vitesse des particules dans le volume infinitésimal
de I'espace des phases a (?, Q,E,t).

D’apres I’équation 2.9a, on voit que le flux en phase ¢( 7, 6> FE,t) correspond au nombre
de particules se trouvant a I’énergie F, a la position 7, a l'instant ¢ allant dans la direction
(). De la méme maniere, le flux scalaire ()(7 [, t) défini par 'équation 2.9b donne le
nombre de particules se trouvant a Uénergie E, & la position 77, & l'instant ¢.

Enfin, on définit 'inventaire isotopique a l'instant ¢ noté N(7) d’un volume V' de ma-
tériau comme étant le nombre de noyaux de chaque isotope se trouvant dans le volume
considéré. L’équation 2.10 décrit un inventaire isotopique de maniere générale

N(t) = (Ni,...,Nj, ..., Ny) (2.10)
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ou N; est le nombre de noyaux de l'isotope j a l'instant ¢ dans le volume V' et J est
le nombre total d’isotopes présents dans la base de données. Ceci implique que N; peut
étre nul si I'inventaire ne contient pas de noyau de cet isotope (pour un j quelconque).

2.4.2 Notion de section efficace

Afin de calculer le flux neutronique scalaire (qui sera désigné par flux neutronique dans
ce manuscrit), il est nécessaire de définir la notion de section efficace. La section efficace
macroscopique de la réaction de type ¢ d’'un matériau peut étre définie d’apres le taux
de réaction de type ¢ de ce méme matériau sous flux neutronique (.'),1(7, E.t). En effet,
la section efficace macroscopique de la réaction de type ¢ d’'un matériau est telle que le
taux de réaction 7;(7, £/, 1) est défini par I’équation 2.11. Ce dernier est lui-méme égal au
nombre de réactions de type ¢ se produisant a ’énergie E entre les isotopes contenus dans
le matériau et le flux neutronique (;‘)n(?, E.t) par unité de volume et de temps.

avec
- 7;(7, B, t) le taux de réaction de type i (en em™3.MeV 1571
- X(7, E) la section efficace macroscopique de la réaction de type ¢ du matériau
considéré (en ecm™1)
- ¢n (T, B, t) le flux neutronique (en em™2.MeV ~t.s71).

Il est ainsi possible de constater que la section efficace macroscopique est le coefficient
qui permet de calculer le nombre de réactions de type ¢ par unité de volume et de temps
a I'énergie E sous un flux neutronique (‘,\?"),,,(77 F,t) dans le matériau considéré. La section
efficace macroscopique est une grandeur d’ensemble. En effet, elle tient compte de tous
les isotopes et de leurs densités dans le matériau. Il est ainsi utile de définir la section
efficace microscopique pour chaque isotope telle que 1’équation 2.12 permette de calculer
la section efficace macroscopique du matériau considéré pour la réaction de type .

J
ZZ(F, E,t) = ZNJ(F’ E,t) X O'ZJ(E) (212)
Jj=0

avec
- (7, B, t) la section efficace macroscopique de la réaction ¢ du matériau considéré
A la position 7, 'énergie E et a I'instant ¢ (en cm ™)
- N;(F, E,t) le nombre de noyaux de l'isotope j par unité de volume (en cm™?)
- 0;;(E) la section efficace microscopique de I'isotope j pour la réaction de type i
(en barn = 10721 cm?)
- J le nombre d’especes d’isotope différentes dans le matériau considéré.

D’apres I’équation 2.12, on constate que la section efficace microscopique est une carac-
téristique propre a chaque isotope ne dépendant que de I'énergie cinétique incidente des
particules. De maniére générale, le taux de réaction, la section efficace microscopique et
la section efficace macroscopique sont également dépendants de la direction des particules
mais par soucis de lisibilité, cette dépendance n’a pas été évoquée ici. En outre, bien que
la formule 2.12 semble simple au premier abord, la section efficace microscopique est une
grandeur complexe a calculer qui nécessite donc des techniques spécifiques adaptées.
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2.4.3 L’équation du transport stationnaire de Boltzmann

Comme indiqué précédemment, afin de simuler I'activation neutronique, il est néces-
saire de calculer la population de neutrons en tout point de ’environnement considéré,
i.e. de calculer le flux neutronique. Le flux neutronique est obtenu a partir de I’équation
du transport de Boltzmann donnée ci-dessous

pertes par fuite pertes par absorption

= —Q -V (7, Q, B, t) =S4(F, B, t)bn (7, Q, B, 1)

10Ya(7,Q, B, )

v ot
+ et (7, B, 1) + Spiss (7, 0, E,
t( ) f ( ) (2.13)
gain externe et par fission
+ / / S (70 = O, B — B (7, E' ) dE'dSY
E'=0 J4r
gain par diffusion
avec
Q= i le vecteur direction

171

- V(7 9, E, t) le gradient de o, (7 ,S,E,t)

- X4 (7, B, t) la section efficace macroscopique totale

© Seat(T ﬁ, E,t) la source de neutrons externe au systéme

- Stiss(T, ﬁ, E,t) la source de neutrons issus des fissions induites et spontanées

DN O — Q, E’' — E) la section efficace macroscopique de diffusion de la direction
Q' vers la direction Q et de Iénergie £’ vers I'énergie E.

L’équation 2.13 est une équation complexe couplant le temps et I'espace. Elle régit la
variation du flux en phase et contient un terme de pertes par fuite du systeme, un terme
de pertes par absorption et un terme de gain par productions et/ou apports par source
externe au systeme. Dans un contexte général, résoudre cette équation n’est pas réalisable
en un temps raisonnable sans approximation. Dans le cadre de 'activation neutronique,
une hypothese couramment utilisée consiste a considérer un flux neutronique constant sur
une période temporelle donnée. Cette hypothese sera justifiée dans la suite de ce manuscrit
et permet de simplifier ’équation 2.13. En régime stationnaire, I’équation de Boltzmann
devient alors I’équation stationnaire de Boltzmann 2.14

Q- Voo (7, Q, E) + Sy(F, E)hn (7, 2, E) = Seqe (7, Q, E) + Sjiss (7, Q, E)

+// / ( r, ’—>Q E/_>E)1/)n<7” Q/ El)dE/dQ’ (214)

De nouveau, dans le cadre de 'activation neutronique, seul le taux de réaction total
(intégré sur la direction angulaire) présente un intérét. En effet, il ne sera pas nécessaire
de distinguer les isotopes produits dans une direction plutot que dans une autre car le
débit d’équivalent de dose ambiant est une valeur macroscopique qui tient compte de
la contribution des particules provenant de toutes les directions. L’équation a résoudre
devient alors I’équation stationnaire de Boltzmann intégrée en direction 2.15

Q- Vo (7, E) + Sy(F, E) o (7, E) = Seat (7, E) + Stiss(F, E)
T N7 E = E)én(7, E')dE'

E'=0

(2.15)
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En résolvant cette équation, le flux neutronique a un instant ¢ peut alors étre calculé. De
la méme maniere, une équation analogue a I’équation stationnaire de Boltzmann intégrée
en direction est applicable au transport des photons. En la résolvant, il est alors possible
de calculer le flux photonique scalaire (qui sera désigné par flux photonique dans ce
manuscrit) qui donne la population de photons a I’énergie F et a la position 7 au temps
considéré.

2.4.4 Les équations de Bateman généralisées

Sous flux neutronique, I'inventaire isotopique d’un matériau est susceptible d’étre mo-
difié par transmutation. Il est alors possible de suivre I’évolution d’un inventaire isotopique
d’un matériau. Pour cela, il est nécessaire de résoudre les équations de Bateman géné-
ralisées [« General Solution of Bateman Equations for Nuclear Transmutations » 2006]
données par la formule 2.16a

djg%(t) =GN+ XJ:[AHJ' +&ins | Ni (2.16a)
=1
i#]
+o0
& :/0 o;(E)pn(E)dE (2.16b)
M +o00
Simj = Z/O 0qi—j(E)on(E)AE (2.16¢)
qg=1

ou :

- N,(t) est le nombre de noyaux de I'isotope j a I'instant ¢ ayant pour valeur initiale
Nj70

- J est le nombre total d’isotopes présents dans la base de données

- M est le nombre total de réactions pouvant transmuter un isotope

- 0;(E) est la section efficace microscopique totale de isotope j a I'énergie E (en
barn)

- 04 (E) est la section efficace microscopique de la réaction de transmutation ¢ de
l'isotope @ a 'isotope j & 'énergie E (en barn)

- ¢n(F) est le flux neutronique dans le matériau considéré (en cm 2. MeV ~1.s71)

- )j est la constante de désintégration de lisotope j (en s71)

- &; est le taux total de transmutation de lisotope j sous flux neutronique ¢,, (en s71)

- Aiosj est la constante de désintégration de lisotope ¢ vers I'isotope j (en s71)

- & est le taux de production de isotope j sous flux neutronique ¢,, depuis l'isotope
i (en s71).

Le systeme d’équations 2.16a est un systeme d’équations couplées. En effet, chaque
isotope peut étre a l'origine de la production d’'un autre isotope. Le terme de couplage
correspond au terme de somme dans 1’équation 2.16a. Ce couplage entraine différentes
problématiques d’une part mathématiques d’autre part numériques. En effet, la solution
du systeme 2.16 permet de connaitre l'inventaire isotopique a tout temps. Cependant,
I’équation 2.16a n’a pas de solution analytique dans le cas général et doit donc étre
résolue par méthode numérique. De plus, selon les valeurs des coefficients de couplage et
de décroissance, le systeme peut étre un systeme hautement instable numériquement et
peut donc nécessiter des méthodes complexes afin d’étre résolu.
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2.4.5 Le couplage des équations

Comme évoqué dans la section 2.3.4, afin de caractériser les effets engendrés par 1'acti-
vation neutronique, on peut calculer le débit d’équivalent de dose ambiant. Cette grandeur
n’est généralement pas calculée avec I’'équation 2.8 dans laquelle la dose absorbée est né-
cessaire. En pratique, le débit d’équivalent de dose ambiant est obtenu a partir du flux
photonique et de coefficients de conversion flux dose [ANON, 1977; ICRP, 1991] qui per-
mettent de convertir le flux en DeDD H*(10). Pour rappel, seul le flux photonique est
utilisé pour calculer le DelD H*(10) car les photons sont majoritairement responsables de
la valeur de la dose dans le contexte de I'activation neutronique. Ces coefficients tiennent
également compte du type et de I'énergie de la particule. La figure 2.2 résume le proces-
sus de simulation du phénomene d’activation neutronique utilisé en pratique. On constate
d’apres cette figure, que les équations 2.14 ou 2.15 et I’équation 2.16a doivent étre suc-
cessivement résolues afin de modéliser les effets provoqués par l'activation neutronique.
Ainsi, il apparait que 'activation neutronique est un phénomene complexe a simuler au
vu du nombre et de la complexité des équations a résoudre étant donné qu’elles sont de
plus couplées entres elles.

DeD H*(10)

FIGURE 2.2 — Processus de simulation du phénomeéne d’activation neutronique.

2.5 Les données nucléaires

Pour résoudre les équations liées a l'activation neutronique, de nombreuses données
nucléaires sont nécessaires. Il existe un grand nombre de librairies de données nucléaires
différentes et celles utilisées dans le contexte de cette thése sont présentées dans cette
partie.

2.5.1 Les sections efficaces

La notion de section efficace microscopique est définie dans la partie 2.4.2. Ces sections
efficaces sont regroupées en librairies qui sont adaptées au contexte d’utilisation.

2.5.1.1 Les sections efficaces de transport

Dans le contexte du transport de particules qui sera introduit dans la partie 3.3.1,
les sections efficaces de I'ensemble des isotopes présents dans la table des nucléides ne
sont pas nécessaires. En effet, dans ce cas, le but est de calculer des grandeurs nucléaires
dans des géométries réelles. Ainsi, il n’est nécessaire d’inclure que les isotopes stables
ou ayant une demi-vie longue car seuls ces isotopes pourront normalement étre présents
dans les matériaux utilisés. Les libraires les plus couramment utilisées dans ce contexte
sont ENDF/B et JEFF [CHADWICK, HERMAN et al., 2011; A. KONING et al., 2006] qui
contiennent des données pour environ 500 isotopes.
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2.5.1.2 Les sections efficaces d’activation

Pour I'activation neutronique, un bien plus grand nombre de sections efficaces est né-
cessaire. En effet, a cause de la transmutation, des décroissances radioactives et de la
fission induite, de nombreux isotopes instables peuvent étre produits. Ces isotopes in-
stables peuvent avoir des demi-vies courtes (entre quelques secondes et quelques mois) &
I’échelle de l'activation neutronique ou étre facilement transmutables par des neutrons.
Ainsi, ces isotopes intermédiaires peuvent étre a l'origine de la production d’autres iso-
topes radioactifs & demi-vies plus longues et hautement radioactifs. Afin de générer ces
isotopes radioactifs, il est donc nécessaire d’avoir une bibliothéque de sections efficaces
plus complete qui contient un maximum d’isotopes. Deux exemples de telles librairies sont
TENDL et EAF [A. J. KONING et al., 2019 ; FORREST et al., 2007]. Elles contiennent des
données pour environ 3000 a 4000 isotopes.

2.5.1.3 Le traitement des sections efficaces

Quelle que soit la base de données de sections efficaces, un traitement est nécessaire afin
de pouvoir les utiliser pour effectuer des calculs. En effet, les bibliotheques fournissent des
sections efficaces microscopiques a une température de OK. Or, pour le cas d’applications
ciblées, la température ambiante est généralement de T=293.6K. De plus, les sections
efficaces microscopiques dans le domaine énergétique d’intérét peuvent présenter de fortes
résonances comme le présente la figure 2.3. Ces résonances ainsi que la dépendance en
température nécessitent un traitement particulier qui est réalisé a ’aide de codes dédiés
tels que NJOY et PREPRO [MACFARLANE et al., 2017 ; D. CULLEN, 2019]. Ce traitement
consiste d’une part a la prise en compte de I'effet Doppler. Cet effet consiste en 'élargis-
sement des résonances de la section efficace en fonction de la température. D’autre part,
les résonances non-résolues sont également prises en compte lors de ce traitement. Les
résonances non-résolues sont des résonances trop étroites pour étre distinguées numéri-
quement les unes des autres. Il faut alors faire appel a une méthode particuliere afin de
les prendre correctement en compte. Ainsi, en pré-traitant les sections efficaces microsco-
piques, on obtient des données représentatives du probleme qui permettront de réaliser
des simulations précises.

500

100

Cross-section (b)

01

0,01

1E-11 1E-10 1E-9 1E-8 1E-7 1E-6 1E-5 1E-4 0,001 0,01 0,1 1 10 100
Incident energy (MeV)

FIGURE 2.3 — Section efficace microscopique totale du *°Fe en fonction de I’énergie cinétique du neutron
incident.
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2.5.2 Les données de décroissance radioactive

Les données de décroissance radioactive sont également nécessaires pour modéliser les
conséquences de l'activation neutronique. Elles contiennent les valeurs des demi-vies des
isotopes radioactifs, 'intensité, ’énergie et le type des particules produites lors d’une
désintégration radioactive ainsi que le type de désintégration. Ces données permettent
ainsi de générer les isotopes produits par la désintégration et les particules de décroissance.
Comme pour les sections efficaces, différentes bases de données de décroissance existent
telles que JEFF et EAF [A. KONING et al., 2006 ; FORREST et al., 2007).

2.5.3 Les taux de fission

Enfin, les taux de fission sont nécessaires pour simuler ’activation neutronique. En effet,
la quantité de chaque isotope produit lors d’une fission est précisée dans une bibliotheque
particuliere générée a I’aide d’un code tel que GEF [SCHMIDT et al., 2016]. Un exemple de
bibliotheque généré grace a GEF dans laquelle se trouve les taux de fission peut étre trouvé
dans [Centre Etudes Nucléaires de Bordeaur Gradignan - GEFY : GEF-based Fission-
Fragment Yield Library in ENDF Format s. d.]. Cette librairie contient les taux de fission
spontanée et de fission induite par un neutron. Ces deux taux sont séparés dans les fichiers.
En effet, la fission spontanée dépend uniquement du noyau qui subit la réaction alors que la
fission induite dépend a la fois du noyau mais également de I’énergie du neutron incident.
Dans cette librairie, les taux de fission sont disponibles pour chaque énergie d’'un neutron
incident (sl se trouve dans la gamme énergétique disponible).

2.6 Conclusion

Dans ce chapitre, les phénomeénes entrant en jeu dans ’activation neutronique ont été
décrits. Tout d’abord, la notion de transmutation utilisée dans ce manuscrit a été définie.
De plus, la fission spontanée, la fission induite ainsi que les radioactivités 5+ /CFE, 57 et
a ont été présentées. Une définition de I'activation neutronique a ensuite été donnée.

Dans un second temps, la dose absorbée, la dose équivalente et la dose efficace ont été
définies. Le débit d’équivalent de dose ambiant DelD H*(10) a également été défini. Celui-
ci a été choisi comme la grandeur finale principale de la méthodologie présentée dans ce
manuscrit bien que la dose équivalente puisse également étre choisie comme grandeur finale
principale dans le contexte de l'irradiation de circuits électroniques (vu qu’elle n’est pas
appliquée aux organes). En effet, le DelD H*(10) est congu pour caractériser l'irradiation
externe que subirait un corps humain se trouvant dans un environnement radioactif. De
plus, il peut est calculable & partir du flux photonique grace aux coefficients de conversion
flux dose.

Les grandeurs d’intérét ont ensuite été définies a savoir le flux de particules (scalaire
et en phase) et I'inventaire isotopique. Les notions de section efficace microscopique et
de section efficace macroscopique ont été présentées a l'aide du taux de réaction. Les
équations de Boltzmann et de Bateman généralisées ont été posées et le couplage entre
ces deux équations a été montré.
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Enfin, les données nucléaires requises pour la simulation de I’activation neutronique ont
été énumérées. En effet, il faut des sections efficaces de transport afin de calculer le flux
neutronique. Des sections efficaces d’activation, des données de décroissance radioactive
ainsi que des taux de fission sont utilisés afin de calculer I'inventaire isotopique d’un
matériau.

Le prochain chapitre aura donc divers objectifs. Il permettra essentiellement de présen-
ter les méthodes numériques qui peuvent étre utilisées afin de résoudre les équations de
Boltzmann et de Bateman généralisées.
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L’ACTIVATION NEUTRONIQUE

3.1 Introduction

La simulation de 'activation neutronique implique un grand nombre de phénomenes
comme vu dans le chapitre 2. L’objectif de la méthodologie présentée dans ce manuscrit
est de simuler le DelD H*(10). Pour cela, le flux neutronique (,‘),1,(7, FE.t) est nécessaire
afin de résoudre les équations de Bateman généralisées 2.16 abordées dans le chapitre
2. Il est alors possible de résoudre soit I’équation 2.14 afin de calculer L(? ﬁ E 1) soit
I’équation 2.15 afin de calculer ()(7> E t). Dans le premier cas, le flux en phase est intégré
en direction afin d’obtenir le flux scalaire.

Afin de résoudre une des équations de Boltzmann stationnaire (2.14 ou 2.15), différentes
techniques existent. A I’heure actuelle, deux catégories de méthode sont majoritairement
utilisées pour résoudre ces équations. La premiere consiste a discrétiser ’espace des phases,
on parle de méthode déterministe [REUSS, 2003 ; COSTE-DELCLAUX et al., 2013]. De nom-
breuses classes de méthode déterministe existent. On pourra citer par exemple la méthode
des caractéristiques, la méthode des probabilités de premiere collision, les harmoniques
sphériques ou encore les ordonnées discretes. D’autres méthodes déterministes existent
encore mais ne seront pas décrites dans ce manuscrit car elles sont moins courantes.
L’autre catégorie de méthode utilisée pour résoudre ’équation de Boltzmann stationnaire
est la méthode Monte-Carlo. Cette méthode simule un échantillon de particules qui re-
présentent les particules réelles afin de calculer le résultat souhaité. Ces particules sont
alors transportées depuis leur lieu de production jusqu’a leur destruction.

L’objet de ce chapitre sera donc dans un premier temps de présenter les différentes
méthodes déterministes existantes. Puis, la méthode Monte-Carlo sera décrite et ses spé-
cificités seront présentées. Ensuite, les méthodes de résolution des équations de Bateman
généralisées 2.16 seront détaillées. Les différents codes de calcul Monte-Carlo et de ré-
solution des équations de Bateman généralisées seront présentés. Enfin, les différentes
méthodes de modélisation de I'activation neutronique seront introduites.

3.2 Résolution de I’équation de Boltzmann stationnaire par mé-
thode déterministe

Les méthodes déterministes reposent sur la discrétisation de 1’espace des phases de
I’équation de Boltzmann stationnaire a savoir la position 7, la direction €2 et I'énergie F.
Différentes manieres de procéder existent pour établir cette discrétisation.

3.2.1 Meéthode des caractéristiques

La méthode des caractéristiques consiste a résoudre I’équation du transport le long
d’un certain nombre de caractéristiques. Une caractéristique est une ligne droite le long
d’une direction de ’espace sur laquelle le flux neutronique peut étre calculé analytique-
ment a condition de connaitre la section efficace directionnelle (qui dépend elle-méme du
flux neutronique). Un processus itératif est alors nécessaire afin d’obtenir les valeurs sou-
haitées et de nombreuses caractéristiques doivent étre utilisées afin d’obtenir un résultat
suffisamment précis. De plus amples informations concernant cette méthode peuvent étre
obtenues dans [LE TELLIER, 2007 ; L1U et al., 2011; SANTANDREA et al., 2018].
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3.2.2 Meéthode des probabilités de premiere collision

La méthode des probabilités de premiere collision (généralement notée p;;) repose sur
le découpage de I'espace en régions dans lesquelles les sections efficaces macroscopiques,
le flux neutronique ainsi que le terme source sont supposés constants et homogenes. Il
alors possible de calculer les probabilités de premieére collision (qui correspondent a la
probabilité quun neutron issu d’une région ait sa premiere collision dans une autre région)
et ainsi de transformer le probleme en un systeme linéaire a résoudre. Une description
plus approfondie de cette méthode peut étre trouvée dans [CHOW et al., 1980; GARCIA,
2004 ; ALTIPARMAKOV et al., 2016].

3.2.3 Meéthode des harmoniques sphériques

La méthode des harmoniques sphériques (notée Py) consiste a décomposer la dépen-
dance angulaire du flux en projetant ce dernier sur la base des harmoniques sphériques.
La projection est tronquée a un ordre donné (Iindice N de la notation Py) et il est alors
possible de calculer le flux en discrétisant 'espace a 'aide d’une technique d’éléments
ou de différences finis [BATHE et al., 1976 ; HILDEBRAND, 1968]. Des informations plus
précises sur cette technique sont données dans [ASWAD et al., 1966 ; VAN CRIEKINGEN,
2007].

3.2.4 Méthode des ordonnées discrétes

De méme, la méthode des ordonnées discréetes (usuellement notée Sy) permet de ré-
soudre I’équation du transport de Boltzmann en faisant une approximation des intégrales
angulaires a 'aide d’une regle de quadrature. Pour cela, le flux dans une direction est
pondéré par un poids donné dépendant de la méthode de quadrature choisie. En procé-
dant ainsi I’équation du transport devient un systeme linéaire qui une fois résolu permet
d’obtenir le flux neutronique. Une description plus poussée de cette méthode se trouve
dans [Yixue CHEN et al., 2017 ; TENCER et al., 2017].

L’ensemble des techniques listées ci-dessus permettent de calculer le flux neutronique
mais ont chacune leurs inconvénients. La méthode des caractéristiques dépend du nombre
de caractéristiques utilisées. En effet, pour avoir un résultat exact, il serait nécessaire de
simuler une infinité de caractéristiques. De la méme maniere, la méthode des probabilités
de premiere collision nécessite le calcul de ces dernieres depuis chaque région vers toutes les
autres régions. Or, pour une géométrie 3D, le nombre de régions doit étre important afin
d’obtenir une bonne précision. Le temps de calcul des probabilités nécessaires est alors
prohibitif. De méme, pour les méthodes des harmoniques sphériques et des ordonnées
discretes, la précision du calcul va dépendre de la discrétisation du modele. Il est ainsi
possible de constater de maniere générale que les méthodes déterministes de résolution
de I'équation du transport de Boltzmann reposent sur un compromis entre précision et
temps de calcul. Dans le but d’obtenir des résultats les plus précis possibles, une autre
catégorie de méthode de résolution de I’équation du transport de Boltzmann peut étre
utilisée : il s’agit de la méthode Monte-Carlo.
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3.3 Transport de particules par méthode Monte-Carlo

La premiere étape du calcul d’activation neutronique consiste a calculer le flux neutro-
nique. Cette étape peut étre réalisée par méthode de transport Monte-Carlo.

3.3.1 Principe de la méthode Monte-Carlo appliquée au transport des parti-
cules

La méthode Monte-Carlo est la seconde catégorie de technique permettant de résoudre
I’équation stationnaire du transport de Boltzmann 2.14. Cette méthode introduite dans
les années 40 ne repose pas sur une résolution par discrétisation de ’espace des phases de
I’équation 2.14. En effet, a la différence des méthodes déterministes, la méthode Monte-
Carlo se base sur la simulation du transport d’un échantillon de particules représentatif de
I’ensemble des particules réelles. Chaque particule de I’échantillon est alors transportée de
maniere aléatoire en respectant les différentes probabilités d’interaction avec le milieu dans
lequel elles se trouvent. Les probabilités d’interaction sont calculées a I'aide des sections
efficaces macroscopiques. Le méthode Monte-Carlo est une méthode stationnaire, c’est a
dire qu’elle ne permet de calculer le flux neutronique qu’a un instant donné. De plus,
comme elle se base sur des probabilités, les résultats obtenus le sont avec une incertitude
associée.

3.3.1.1 Activation neutronique et méthode Monte-Carlo

L’intérét majeur de la méthode Monte-Carlo réside dans le fait qu’elle ne nécessite pas
de discrétisation de l'espace des phases. Les grandeurs calculées sont donc des valeurs
exactes a l'incertitude statistique pres et a condition que les sections efficaces utilisées
soient correctes. Les contreparties de cette méthode sont multiples. Tout d’abord, plus la
région ou l'on souhaite obtenir un résultat sera éloignée de la source de particules, plus
Iincertitude statistique sur le résultat sera élevée. De plus, la convergence des résultats
dépendra du nombre de particules sources tirées. Il sera généralement nécessaire de lancer
un grand nombre de particules afin d’obtenir de bons résultats. Ceci se traduit dans la
majorité des cas par un temps de calcul élevé. Enfin, si I’évenement recherché est un
évenement extrémement rare, le résultat pourrait ne pas étre obtenu avec un temps de
calcul raisonnable. Malgré ces inconvénients intrinseques, la méthode Monte-Carlo reste
répandue dans le domaine de la neutronique du fait de sa précision. De plus, dans le
cas de I'activation neutronique, les inconvénients évoqués sont souvent limités. En effet,
les événements rares générent peu d’activation dans le cas général. Egalement, les zones
les plus proches des sources de neutrons sont celles qui sont le plus activées. Or, vu que
ces zones sont proches des sources, les résultats convergeront rapidement. Enfin, il sera
tout de méme nécessaire de lancer un grand nombre de particules afin d’obtenir de bons
résultats dans chaque zone du modele. C’est donc pour ces raisons que pour le travail
effectué dans cette these, le flux neutronique est calculé par méthode Monte-Carlo.

3.3.1.2 Description détaillée

La méthode Monte-Carlo utilise la simulation d’un échantillon représentatif de parti-
cules issues des sources afin de résoudre I’équation du transport stationnaire de Boltzmann
2.14. Pour cela, une particule subit un certain nombre de chocs avant de disparaitre. A
chaque choc, une interaction est modélisée entre un neutron et un noyau du matériau dans
lequel se trouve la particule. La distance et la direction jusqu’a la prochaine interaction
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sont alors calculées et la particule se déplace jusqu’a la nouvelle position pour subir une
autre interaction. Ce schéma est répété jusqu’a ce que la particule soit absorbée ou soit
perdue par fuite du milieu.

Lors de son déplacement, une particule source peut subir différentes interactions. Par
exemple, elle peut subir un choc élastique. Dans ce cas, I’énergie totale de la particule et du
noyau cible est conservée. La particule peut également étre absorbée. Sa vie s’achéve et une
nouvelle particule source pourra alors étre simulée. Un grand nombre de réactions existent
entre un neutron et un isotope. Par exemple, la réaction (n,2n) correspond a la capture
du neutron par le noyau suivie par I’émission de 2 neutrons. Une liste plus exhaustive des
différents types de réaction entre un neutron et un noyau peut étre trouvée dans [HERMAN
et al., 2010]. Les particules secondaires (issues des réactions entre le neutron et un noyau)
sont elles aussi suivies de la méme maniere que les particules primaires. Grace a ce schéma
de calcul, la distribution des particules dans ’espace des phases peut donc étre obtenue
précisément car chaque réaction peut étre simulée a une position ponctuelle et a une
énergie donnée. Il est également possible de remarquer que plus le nombre de particules
sources simulées sera important, plus la distribution sera précise. Une description plus
détaillée de la méthode Monte-Carlo peut étre trouvée dans [HAGHIGHAT, 2020; Lux
et al., 2018].

La notion de hasard est introduite a différents niveaux dans la méthode Monte-Carlo.
Tout d’abord, la longueur entre deux collisions est calculée aléatoirement en respectant
le libre parcours moyen ), de la particule dans le milieu considéré. Le libre parcours
moyen est défini comme la distance moyenne que parcourt une particule dans un milieu
donné avant d’entrer en collision. La probabilité que la prochaine collision ait lieu a une
distance [ pour une particule dans milieu est donnée par I’équation 3.1a. En tirant un
nombre aléatoire entre 0 et 1 (exclus) représentant cette probabilité, il en découle que la
longueur [ entre deux collisions peut étre obtenue d’apres 1’équation 3.1b

p= emp(—)\;m) (3.1a)
[ = —AipmlIn(p) (3.1b)

ou
- [ est la longueur que parcourt la particule (en c¢m)
- p est la probabilité que la prochaine collision ait lieu a la distance [ de la position
considérée
- Aipm est le libre parcours moyen de la particule dans le milieu donné (en cm).

Cette formule peut étre redémontrée et est présentée dans [GEANT4, 2020]. Elle illustre
d’une part la notion de hasard avec le nombre aléatoire p différent pour chaque interaction
et d’autre part la dépendance au milieu avec le libre parcours moyen ). La suite de
la description de la partie aléatoire utilisée dans le transport de particules par méthode
Monte-Carlo nécessite de définir les deux modes de fonctionnement de cette méthode. En
effet, il existe la simulation Monte-Carlo en mode analogue et la simulation Monte-Carlo
en mode non-analogue.
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3.3.1.3 Mode de calcul analogue

Comme le suggere son nom, la simulation analogue consiste a simuler les particules
telles qu’elles se meuvent en réalité. Pour procéder ainsi, un nombre aléatoire p est préa-
lablement tiré. Puis, pour chaque type d’interaction pouvant se produire, la longueur du
pas associé est calculée a l'aide de la formule 3.1b en utilisant le libre parcours moyen du
processus considéré dans le matériau ou se trouve la particule. Une liste de toutes lon-
gueurs de pas pour chaque type d’interaction est ainsi obtenue. En choisissant la longueur
la plus petite et en simulant le type d’interaction a laquelle cette longueur est associée, le
probleme est alors modélisé de la méme maniere qu’il se produit en réalité. Le choix de la
plus petite longueur se justifie par le fait que l'interaction devant réellement se produire
est celle la plus proche du point d’origine.

3.3.1.4 Mode de calcul non-analogue

Dans le cas du transport par méthode Monte-Carlo non-analogue, la distance jusqu’a
la prochaine collision est calculée a 1'aide d’une seule valeur. La longueur entre deux
collisions est obtenue de nouveau grace a 1’équation 3.1b mais cette fois-ci en utilisant le
libre parcours moyen total pour le matériau dans lequel se trouve la particule. Le libre
parcours moyen total A, tor est défini par 'équation 3.2 [DOE Fundamentals Handbook,
Nuclear Physics and Reactor Theory Volume 1 of 2 1993]

1

(3.2)

>\lpm,tot -

A

P
—1 7Y

J

N

ol
- Aj est le libre parcours moyen pour le processus j (en cm)
- P est le nombre de réactions pouvant se produire entre un neutron et un noyau du
matériau.

L’intérét du mode de calcul Monte-Carlo non-analogue est qu’il permet d’accélérer les
calculs étant donné que seule une distance est a calculer au lieu d'une distance pour chaque
interaction afin de simuler les caractéristiques de l'interaction. Cependant, a l'inverse du
mode analogue, il peut présenter certains inconvénients comme l'incapacité de compter
les particules entrant dans un détecteur. Les quantités de sortie désirées pourront donc
imposer le mode de simulation Monte-Carlo a utiliser.

3.3.2 Les sections efficaces

Dans la section 3.3.1, les probabilités utilisées afin de calculer les différentes valeurs
nécessaires a la simulation ont été calculées grace aux libres parcours moyens dans le
matériau. Le libre parcours moyen est lui aussi issu d’autres valeurs qui sont les sections
efficaces macroscopiques. L’équation 3.3 donne ainsi la relation entre le libre parcours
moyen et la section efficace macroscopique.

1
Atpm.j = > (3.3)
j

ou
- ANipm,j est le libre parcours moyen pour le processus j (en cm)
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- X est la section efficace macroscopique du processus j dans la matériau observé (en
em™h).

La section efficace est donc la valeur de base permettant de calculer ’ensemble des
probabilités nécessaires au transport de particules par méthode Monte-Carlo. D’apres
I’équation 3.3, il est possible de constater que le libre parcours moyen est inversement
proportionnel a la section efficace macroscopique. Cela se traduit par le fait que plus les
chances d’interaction (entre le neutron et la matiere) sont importantes, plus la distance
entre deux collisions est faible. Ainsi, plus un matériau sera dense et contiendra des
isotopes ayant de fortes chances d’interagir avec des neutrons (i. e. ayant une section
efficace importante), plus les neutrons feront de collisions.

3.3.3 Estimateurs de la méthode Monte-Carlo

La section 3.3.1 a permis de décrire le principe de fonctionnement du transport de

particules par méthode Monte-Carlo. Cependant, sans résultat de sortie (appelé score),
la méthode Monte-Carlo n’aurait pas d’intérét. Il est donc nécessaire de comptabiliser
une ou des grandeurs en sortie du calcul. Pour cela, 'espérance de la valeur souhaitée en
sortie doit étre calculée. En supposant que f(x) soit la fonction de densité de probabilité
de contribution a la valeur de sortie par échantillonnage aléatoire du transport et ayant
pour contribution x, alors I'espérance du résultat est définie par ’équation 3.4

E(r) = / o f (2)dx (3.4)

ou
- f(x) est la fonction densité de probabilité de contribuer de z au résultat en échan-
tillonnant aléatoirement le transport
- x est la contribution au score.

La fonction f(z) n’étant généralement pas connue, la méthode Monte-Carlo échan-
tillonne implicitement celle-ci en transportant aléatoirement les particules. Les scores sont
alors calculés a I’aide d’'un ou plusieurs estimateurs de I'espérance qui sont définis dans
cette partie du manuscrit. De plus, afin de prendre en compte le fait que 1’échantillon de
particules simulées doit étre représentatif du vrai nombre de particules issues des sources,
on associe a chaque particule simulée et provenant de la source un poids numérique wy
défini lors du lancement de la particule par I’équation 3.5

[source
wy = (3.5)

Isim
ou
+ Lsource st l'intensité des sources de particules (en 5_1)
+ Igim est le nombre de particules issues de la source et simulées (sans unité).

Le poids défini par I’équation 3.5 permettra donc de pondérer les résultats observés afin
de prendre en compte le fait que seul un échantillon de particules est simulé. Le poids des
particules pourra également étre modifié judicieusement lors du transport des particules
afin d’accélérer les calculs. Le poids de la particule avant d’effectuer la collision i (noté
w;) sera donc égal & w; * H;;ll wy,j avec wy; le poids de biaisage associé a la collision j.
Si aucun biaisage n’est utilisé, alors wy; = 1. Ce procédé sera décrit plus précisément
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dans la partie 3.3.4. Il existe différentes manieres de comptabiliser un résultat issu d’'un
transport par méthode Monte-Carlo. Etant donné que le transport par méthode Monte-
Carlo est basé sur des interactions ponctuelles (en termes de position, d’énergie et de
direction), les résultats sont généralement moyennés selon un découpage plus ou moins
fins de 'espace des phases défini par I'utilisateur. Le but de cette section sera donc de
présenter les principales fagons de procéder afin de calculer ces résultats.

3.3.3.1 Estimateur collision

Une maniere pouvant étre utilisée afin de comptabiliser un résultat de calcul Monte-
Carlo est estimateur collision. A la différence des méthodes déterministes évoquées dans
la section 3.2, les valeurs de sortie simulées ne sont pas directement calculées. En effet,
dans le cas de la méthode Monte-Carlo, les résultats sont mis a jour a chaque fois qu'une
particule atteint un détecteur. Dans le cas de 'estimateur collision, le flux scalaire pour
un groupe énergétique g d'un détecteur de volume V' est estimé par 1’équation 3.6

%=y 2 S (E;)

i€A

(3.6)

ou

- V est le volume du détecteur (en cm?)

- A est 'ensemble de tous les évenements correspondant a une collision entre une
particule et un noyau dans le détecteur et ayant une énergie comprise entre Fj,y 4
et Egup.g

- Einfg la borne inférieure du groupe énergétique g (en Mel’)

- Egup,g la borne supérieure du groupe énergétique g (en MeV)

- X (Ey) est la section efficace macroscopique totale du détecteur a 1’énergie E; (en
cm™h)

- w; est le poids de la particule avant d’effectuer la collision i (en s71).

L’estimateur collision permet donc de calculer le flux neutronique dans un détecteur
A partir des collisions entre les neutrons et les noyaux. A noter cependant que dans le
cas ou la composition du détecteur n’autorise pas un nombre important de collisions,
alors peu d’évenements se produiront et le résultat obtenu ne sera que peu judicieux. Afin
de prendre en compte tous les événements se produisant dans un détecteur, ’estimateur
corde peut étre utilisé.

3.3.3.2 Estimateur corde

L’estimateur corde permet de calculer le flux scalaire de particules lors d’un transport
par méthode Monte-Carlo en utilisant la distance parcourue par les particules entre chaque
interaction. L’estimateur corde peut ainsi étre défini par ’équation 3.7

%:ézmg (3.7)
i€B
ou
- V est le volume du détecteur (en cm?)
- B est I’ensemble de tous les événements correspondant a un passage dans le détec-
teur d’une particule ayant une énergie comprise entre Ej,¢, et Fgyp g
- Einrg la borne inférieure du groupe énergétique g (en Mel’)

52



CHAPITRE 3. METHODES NUMERIQUES DE RESOLUTION DES EQUATIONS LIEES A
L’ACTIVATION NEUTRONIQUE

- Esup g la borne supérieure du groupe énergétique g (en MeV)

- 1; est la distance parcourue dans le détecteur par une particule entre la position de
I'interaction ¢ — 1 et la position de l'interaction ¢ (en c¢m)

- w; est le poids de la particule avant d’effectuer I'interaction ¢ (en s™1).

L’estimateur corde permet donc également de calculer le flux scalaire. Cependant, a la
différence de 'estimateur collision, il tient compte de tous les événements se produisant
dans un détecteur comme par exemple le processus de transport (qui n’est pas une col-
lision). Ainsi, avec un méme historique de transport, un détecteur utilisant 1’estimateur
corde fournira un résultat plus convergé qu’un détecteur utilisant 1’estimateur collision.
Enfin, un autre estimateur pouvant étre utilisé est ’estimateur surfacique.

3.3.3.3 Estimateur surfacique

L’estimateur surfacique permet de calculer le flux scalaire a partir des particules tra-
versant la surface du détecteur. L’estimateur surfacique peut étre défini par I’équation

> (3.8)

icc ||€2 - 7]

| —

ag:

ou

- S est la surface du détecteur (en cm?)

- (' est I’'ensemble de tous les évenements correspondant a une traversée de la surface
du détecteur par une particule entre l'interaction ¢+ — 1 et ¢ et ayant une énergie
comprise entre Fj,r et Eg,p g

- Eingg4 la borne inférieure du groupe énergétique g (en MeV)

- Esup 4 la borne supérieure du groupe énergétique g (en MeV)

. Q) est le vecteur direction de la particule avant l'interaction ¢

- 1 est le vecteur normal a la surface du détecteur au point d’entrée de la particule
orienté vers l'intérieur du détecteur

- || - 7| est la norme du produit scalaire entre Q) et 77

- w; est le poids de la particule lorsqu’elle traverse la surface du détecteur avant
I'interaction ¢ (en s71).

L’estimateur surfacique permet ainsi de calculer le flux scalaire de particules a partir
des évenements de traversée de la surface du détecteur. Ceci peut étre utile en particulier
dans le cas ou le volume du détecteur ne peut pas étre calculé ce qui peut arriver pour
des formes complexes. Cependant, I’estimateur surfacique doit étre utilisé avec précaution
car comme cela peut étre vu dans ’équation 3.8, un ratio de valeurs est utilisé dans la
somme. Ainsi, dans le cas ou la norme du produit scalaire tend vers 0, le flux divergera.
Cela se produit donc quand la direction de la particule devient tangente a la surface du
détecteur. En pratique, seules les particules ayant un angle d’incidence supérieur a une
valeur définie par 'utilisateur sont prises en compte afin d’éviter la divergence. Ceci im-
plique que le flux calculé par 'estimateur surfacique n’est pas forcément la vraie valeur
du flux. C’est donc pour cette raison que les estimateurs collision et corde sont généra-
lement les estimateurs utilisés pour les résultats du Monte-Carlo bien que dans certains
cas l'estimateur surfacique puisse étre plus judicieux.
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3.3.3.4 Incertitude statistique

Le point commun de tous les estimateurs définis précédemment est qu’ils dépendent
du nombre d’évenements contribuant au résultat. En effet, comme expliqué dans la sec-
tion 3.3.3.1, les résultats d'un calcul Monte-Carlo sont mis a jour a chaque fois qu'un
évenement est encaissé dans le détecteur. Il est alors possible de constater qu’'un résultat
d’un calcul Monte-Carlo sera d’autant plus précis que le nombre d’évenements encaissés
sera important. Ainsi, une incertitude relative statistique est associée a tout résultat d’un
calcul Monte-Carlo. Cette incertitude est définie par 1’équation 3.9

ol

« Isim est le nombre de particules issues de la source et simulées (sans unité)

- x; est le facteur de pondération du résultat dépendant de I’estimateur utilisé pour la
particule primaire 7. Dans le cas de I'estimateur corde, il s’agit de la longueur totale
parcourue dans le détecteur par I’ensemble des particules générées par la particule
primaire et de méme nature que celle-ci.

Afin d’avoir des résultats précis, le but sera donc d’avoir une incertitude relative la plus
faible possible. De maniere générale, un résultat de calcul Monte-Carlo doit au moins avoir
son incertitude relative inférieure a 10% pour pouvoir étre considéré comme valable. Ce-
pendant, méme si l'incertitude est inférieure a 10%, cela ne signifie pas d’avoir un résultat
juste et précis. La précision du résultat désigne le fait que I'incertitude relative d'un résul-
tat soit la plus faible possible et la justesse du résultat désigne le fait que le résultat soit
correct. Un résultat de calcul Monte-Carlo peut a la fois étre précis mais également incor-
rect. En effet d’autres indicateurs de convergence existent afin de caractériser la précision
et la justesse des résultats issus d’un calcul Monte-Carlo. Ces indicateurs ne seront pas
décrits dans ce manuscrit mais le sont dans [MCKINNEY, 2000]. On pourra par exemple
citer le comportement décroissant de la variance de la variance et de I'erreur relative ou
encore que la valeur de sortie calculée reste stable au cours de la simulation. Ainsi, afin
de considérer un résultat comme juste et précis tous les indicateurs de convergence et de
précision doivent étre respectés et en particulier, 'incertitude relative doit a minima étre
inférieure a 10%.

D’apres 'équation 3.9, un premier point est a noter. Tout d’abord, il est possible de
constater que si toutes les histoires des particules contribuent de manieére strictement
identique au résultat (i. e. si tous les x; sont identiques), alors l'incertitude relative est
égale a 0 (ce qui est le but recherché). De plus, il apparait que pour un nombre important
de particules sources simulées (I, >> 1 ce qui est généralement le cas lors d'un calcul

Monte-Carlo), R devient proportionnel a \/11— d’apres la loi des grands nombres [GRAHAM

et al., 2011 ; METIVIER, 2021]. Ainsi, on constate que plus le nombre de particules simu-
lées augmente, plus l'incertitude sur le résultat diminue. Cependant, la dépendance est
en racine carré. Ainsi, par exemple, pour diviser 'incertitude relative par deux d’un ré-
sultat en cours de calcul, il est ainsi nécessaire de simuler 4 fois plus de particules que le
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nombre de particules déja simulées. Il est donc possible de constater qu’obtenir un résultat
convergé nécessite de simuler un grand nombre de particules et nécessitera également un
temps de calcul important. Afin de diminuer le temps de calcul, il existe donc différentes
méthodes de réduction de variance. Les méthodes pertinentes dans le cadre de I'activation
neutronique sont décrites dans la section 3.3.4.

3.3.4 Techniques de réduction de variance

Dans la section 3.3.3, la notion de poids d’une particule ainsi que 'incertitude relative
d’un résultat issu d'un calcul Monte-Carlo ont été présentées. Pour rappel, afin d’avoir
un résultat précis, l'incertitude relative doit étre la plus faible possible. Pour cela, un
nombre important de particules doit étre simulé. Or, plus le nombre de particules simu-
lées augmente plus le temps de calcul augmente également. De plus, d’apres I'équation
3.9, il apparait qu’un résultat aura une incertitude relative d’autant plus faible que les
différentes histoires des particules contribuent de la méme maniére au résultat. L’erreur
relative peut donc étre réduite de deux manieres différentes : soit en simulant un nombre
important de particules soit en modifiant la maniere dont les particules contribuent au
score. L'inconvénient de la premiere méthode est que le temps de calcul sera augmenté et
celui de la deuxieme méthode est qu’il faudra modifier judicieusement la contribution des
particules afin de ne pas dégrader le temps de calcul. Il apparait ainsi que la deuxieme
facon de procéder sera donc nettement plus complexe a mettre en place que la premiere.
Etant donné qu’il est préférable de réduire le temps de calcul, il est intéressant de s’attar-
der sur la modification de la contribution des particules au résultat. Pour cela un poids
de biaisage peut étre attribué aux particules.

3.3.4.1 Notion de biaisage

Comme indiqué dans la section 3.3.4, une des possibilités pouvant étre utilisée afin d’ac-
célérer la convergence des résultats du Monte-Carlo est la modification de la contribution
des particules au résultat. Pour cela, les méthodes d’échantillonnage des parametres de
la particule (énergie, direction, position) peuvent étre modifiées afin de favoriser certains
processus. Par exemple, lorsqu’une grande épaisseur de matériau absorbant doit étre tra-
versée, le tirage de grandes longueurs peut étre privilégié. En procédant ainsi, la densité
de probabilité des évenements échantillonnés est modifiée. L’espérance du résultat associé
est donc également différente de ’espérance réelle. Dans ce cas, afin de ne pas biaiser la
valeur de sortie, il est nécessaire de la corriger. En pratique, cela se traduit par la pon-
dération de celle-ci par un poids de biaisage wj. La contribution a la grandeur estimée
devient alors

Teorr = X+ Wy (3.10)

ou
- Zeorr €8t la contribution corrigée a la valeur estimée
- x est la contribution réelle & la valeur de sortie
- wy est le poids de biaisage (sans unité).

La contribution définie par I’équation 3.10 permet de corriger le biaisage de la fonction
densité de probabilité de I’échantillonnage aléatoire du transport (notée fi.s(x)). En effet,
le but d’'une méthode de biaisage est de réduire la variance du résultat sans en modifier
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la valeur. Le poids de biaisage w; est alors dépendant de la méthode de biaisage utilisée
et est défini de telle sorte que 1’équation 3.11 soit vérifiée.

E(r) = /ivf(:v)dfc = /xcorrfbias(x)dx (3.11)

ou
- f(z) est la fonction densité de probabilité de contribuer de = au résultat en échan-
tillonnant aléatoirement le transport
- frias(x) est la fonction densité de probabilité biaisée de contribuer de z au résultat
en échantillonnant aléatoirement le transport
- x est la contribution a la valeur de sortie
- Zeorr €t la contribution corrigée a la valeur de sortie.

En procédant ainsi et en choisissant une méthode de biaisage adaptée a la situation,
les contributions des différentes particules au résultat peuvent alors étre les plus simi-
laires possible. D’apres la définition de I'incertitude relative 3.9, cela permettra donc de
réduire celle-ci. Il est possible de constater que lorsque 1’échantillonnage n’est pas biaisé
(frias(z) = f(x)), alors w, = 1. Différentes techniques de biaisage existent et permettent
de réduire la variance du résultat. Seules les techniques adaptées de fagon générale a 1’ac-
tivation neutronique seront présentées dans ce manuscrit. De plus amples informations et
d’autres techniques de réduction de variance sont documentées dans [T E BOOTH, 1985;
MCKINNEY, 2000].

3.3.4.2 Le splitting

Une des techniques de réduction de variance pouvant étre utilisée est le « splitting ». Le
splitting consiste a scinder une particule en plusieurs particules dont la somme des poids
est égale au poids de la particule initiale. Ceci permet donc d’améliorer la statistique
du résultat car un plus grand nombre de particules est produit et celles-ci peuvent donc
étre détectées. Le splitting est une technique de réduction de variance adaptée au cas
ou le poids de la particule est élevé. Il est cependant nécessaire pour cette technique de
connaitre la valeur de poids a partir de laquelle la particule doit étre scindée. Cette valeur
n’est généralement pas facile a obtenir et nécessite des calculs approfondis présentés dans
[Thomas E. BoOTH et al., 1984]. Il est également nécessaire de limiter le nombre de
particules produites par splitting afin de ne pas trop augmenter le temps de calcul.

3.3.4.3 La roulette Russe

Une autre technique de réduction de variance pouvant étre utilisée dans le contexte
de 'activation neutronique est la roulette Russe. La roulette Russe permet de réduire le
nombre de particules dont la contribution au résultat est faible. Pour cela, un poids seuil
minimal w;, et un poids de survie w, doivent étre définis (avec w, > w, > 0). Si le poids
de biaisage wy de la particule est inférieur au poids seuil minimal wy, alors la roulette
Russe est lancée. Un nombre aléatoire entre 0 et 1 est alors tiré. Si ce nombre est inférieur
al— Z“U”—Z alors la particule est tuée. Sinon, la particule survit et son poids devient égal
a w, (w, > wy). Cette technique permet donc de supprimer toutes les particules dont le
poids en inférieur a w, et permettra donc d’augmenter le nombre de particules contri-
buant significativement au résultat. La roulette Russe tout comme le splitting dépendra
néanmoins des valeurs des poids w; et w,. En pratique, les valeurs w, = 0.25 et w, = 0.5
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sont des valeurs couramment utilisées méme si elles ne sont pas forcément les valeurs
optimales.

3.3.4.4 La capture implicite

La capture implicite est également une autre technique de biaisage pouvant étre mise a
contribution dans le contexte de I'activation neutronique. Le principe de cette technique
consiste a supprimer tous les processus d’absorption pouvant se produire entre un neutron
et un noyau. Par processus d’absorption, il est entendu tous les processus conduisant a la
disparition du neutron sans production d’un autre neutron apres interaction. En procédant
ainsi, la longueur moyenne du parcours des particules peut ainsi étre augmentée et il est
donc possible d’améliorer la statistique des résultats. Afin de corriger la suppression des
processus d’absorption, le poids de biaisage de la particule doit étre modifié a chaque
interaction entre celle-ci et un noyau d’apres 1’équation 3.12

Wy, post = Wh pre (1 - Ua) (312)
o
ou
- Wy post €St le poids de biaisage de la particule apres 'interaction avec le noyau
- Wy pre €st le poids de biaisage de la particule avant 'interaction avec le noyau
- 0, est la section efficace microscopique d’absorption neutronique du noyau (en barn)
- oy est la section efficace microscopique totale neutronique du noyau (en barn).

La capture implicite permet aux particules de ne pas étre absorbées par le matériau.
Afin de ne pas propager indéfiniment les particules, un processus doit donc étre utilisé afin
de stopper leurs parcours. Le processus permettant de terminer le transport des particules
dans le cas ou la capture implicite est utilisée est généralement la roulette Russe définie
dans la section 3.3.4.3. En effet, la capture implicite réduit le poids de biaisage a chaque
interaction. Ainsi, le poids de la particule finira forcément par étre inférieur au poids seuil
(si la particule n’a pas fuit du systéme avant). La roulette Russe combinée a la capture
implicite permettra donc de tuer les particules de faible contribution ou d’augmenter
leur contribution. La capture implicite doit cependant étre utilisée avec précaution. En
particulier, il n’est pas recommandé d’utiliser la capture implicite dans le cas ou la section
efficace d’absorption du matériau est faible en comparaison de la section efficace totale.
En effet, dans ce cas, le poids de biaisage de la particule ne diminue quasiment pas a
chaque interaction (voir 3.12). Ainsi, il n’y aura que le processus de fuite du systeme qui
permettra la disparition de la particule. Ceci peut impliquer une augmentation importante
du temps de calcul et donc une perte de performance.

3.3.4.5 Les fenétres de poids

La derniere technique de biaisage pouvant étre utilisée généralement pour 'activation
neutronique est l'utilisation des fenétres de poids. Cette technique repose a la fois sur
le splitting et sur la roulette Russe. L’idée de cette technique de réduction de variance
est d’associer a chaque cellule de la géométrie une fenétre de poids (c’est-a-dire un poids
seuil minimal wg, un poids maximum w,, et un poids de survie w,). Lorsqu'une particule
entre dans la cellule, si son poids est inférieur au poids seuil minimal, la roulette Russe
est lancée. Si le poids de la particule est supérieur au poids maximum de la cellule, la
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particule est scindée en plusieurs particules de telle sorte que leurs poids soient compris
entre w, et w,,. La difficulté de cette méthode de réduction de variance réside dans le
calcul des valeurs des poids seuil et maximum. En effet, afin d’améliorer la convergence
des résultats sans perdre en temps de calcul, il est nécessaire de faire correspondre la
contribution des différentes particules. Les poids des fenétres doivent donc étre calculés
de telle sorte que la contribution des particules aux résultats soit la plus similaire possible
dans toute la géométrie du probleme étudié. Ce calcul de poids des fenétres doit donc
étre réalisé avec des méthodes appropriées dont une est décrite dans [Thomas E. BOOTH
et al., 1984].

Ainsi, les différentes techniques de biaisage présentées précédemment peuvent amélio-
rer la convergence des résultats sans perte notable en temps de calcul a condition d’étre
correctement utilisées. La capture implicite permet de propager plus longuement les par-
ticules et la technique des fenétres de poids permet de garder des contributions similaires
des particules aux résultats. Ces techniques de réduction de variance nécessitent cepen-
dant des précautions. En particulier dans le cas de la capture implicite, il est nécessaire
de s’assurer que la section efficace d’absorption ne soit pas trop faible en comparaison de
la section efficace totale. Dans le cas des fenétres de poids, il est nécessaire de calculer des
poids adaptés. Les techniques de réduction de variance sont souvent nécessaires afin d’ob-
tenir des résultats convergés en des temps raisonnables et permettent ainsi d’améliorer
les performances des méthodes d’analyse d’activation.

La méthode Monte-Carlo permet ainsi de simuler précisément le flux neutronique né-
cessaire au calcul des inventaires isotopiques. A la différence des méthodes déterministes,
elle ne nécessite pas de discrétisation de ’espace des phases et fournit donc des résultats
plus précis. C’est donc pour ces raisons que le flux neutronique sera calculé par méthode
Monte-Carlo dans la méthodologie présentée dans ce manuscrit. Le calcul des inventaires
isotopiques peut alors étre réalisé a 'aide de différentes techniques présentées dans la
section suivante (3.4).

3.4 Reésolution des équations de Bateman généralisées

Afin de simuler le débit d’équivalent de dose ambiant DelD H*(10), il est nécessaire
de connaitre 'inventaire isotopique en isotopes radioactifs du matériau. Cet inventaire
peut étre obtenu a 'aide du flux neutronique 65,1,(7¢ E.t) et de la résolution du systeme
d’équations couplées 2.16. Le couplage des différentes équations du systeme 2.16 em-
péche 'existence d'une solution analytique. De plus, les différents coefficients reliant les
nombres de noyaux entre eux sont possiblement fortement différents. En effet, certains co-
efficients peuvent étre inférieurs & 107!7 (demi-vies longues sans transmutation). D’autres
coefficients peuvent quant & eux étre supérieurs a 10° (dépendant de l'intensité du flux
neutronique). Cette disparité de valeurs entre les différents coefficients implique que le
systeme 2.16 est dans la majorité des cas un systeme d’Equations Différentielles Ordi-
naires (EDO) rigide. Un systéme dit rigide est un systéme dont certaines composantes de
la solution varient lentement et d’autres varient rapidement. Dans le cas du systeme 2.16,
cela peut étre traduit par une variation lente du nombre de noyaux de certains isotopes et
par une variation extrémement rapide d’autres. Afin de résoudre ce systeme, des méthodes
adaptées doivent étre utilisées.
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3.4.1 Linéarisation des chalnes de réaction

La premiere méthode permettant de résoudre le systeme de Bateman 2.16 est la linéa-
risation des chaines de réaction. Cette méthode repose sur la linéarisation de toutes les
réactions possibles a partir de chaque isotope présent dans I'inventaire isotopique initial.
Une description approfondie de ce procédé est présentée dans [WILSON, 1999]. La figure
3.1 présente un exemple d’arbres de réactions réel et linéarisé issus de l'isotope A sous
flux neutronique (),,(? Et).
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(b) Arbre de réactions linéarisé

FIGURE 3.1 — Arbres de réactions réel et linéarisé.

D’apres la figure 3.1a, il est possible de constater que des boucles et des liens croisés
existent entre les différents isotopes. En effet, certains isotopes peuvent contribuer a leur
propre production via la création de leur isotope pere, ils forment une boucle. De la méme
maniere, certains isotopes produisent d’autres isotopes issus de la réaction initiale, on parle
de lien croisé. Ces deux phénomeénes empéchent la résolution analytique du systeme.

Afin de résoudre le systeme d’équations de Bateman 2.16, la linéarisation des chaines
de réaction est alors effectuée. A chaque réaction, les probabilités de création des isotopes
fils sont calculées. Si plusieurs isotopes sont produits par une réaction, une chaine est
créée par produit. Lorsqu’une boucle ou un lien croisé est rencontré, une nouvelle chaine
de décroissance est alors générée en ajoutant une concentration partielle de 1'isotope qui
doit étre produit par la réaction. La probabilité de création de I'isotope de concentration
partielle est alors calculée et la linéarisation continue jusqu’a ce que la probabilité de
production du dernier produit soit inférieure a une valeur prédéfinie. La figure 3.1b illustre
le résultat de la linéarisation de I'arbre de réactions présenté dans la figure 3.1a. D’apres
la figure 3.1, 'ensemble des boucles et des liens croisés ont été supprimés en contrepartie
de la création de nouvelles chaines de décroissance. L’arbre initial est ainsi transformé en

un nombre fini de chaines linéaires qui peuvent étre résolues analytiquement [BATEMAN
et al., 1843; HARR, 2007].

En linéarisant les chaines de réactions pour chaque isotope présent initialement dans
I'inventaire isotopique et en sommant la contribution calculée au temps souhaité pour
chaque isotope partiel, I'inventaire isotopique peut alors étre obtenu. La méthode de
linéarisation des chaines de réactions présente néanmoins l’'inconvénient de nécessiter une
valeur de probabilité de coupure. En effet, si cette valeur est nulle, la chaine pourrait
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atteindre une taille infinie et le calcul nécessiterait donc un temps infini de résolution.
De maniere analogue, si ce seuil est trop haut, la chalne pourrait étre coupée trop tot et
le résultat pourrait étre imprécis. La méthode de linéarisation dépend donc fortement de
la probabilité de coupure qui est difficile a évaluer. Afin d’éviter la dépendance a cette
valeur, une autre méthode de résolution du systeme d’équations de Bateman 2.16 peut
étre utilisée.

3.4.2 DMatrices exponentielles

Les équations de Bateman généralisées peuvent étre résolues a ’aide d'une autre mé-
thode que la linéarisation des chaines de réactions. Cette méthode fonctionne sur le prin-
cipe des matrices exponentielles. Le systeme d’équations de Bateman doit alors étre réécrit
sous la forme suivante 3.13

dN(t)
Aji = Nisj +&is (3.13b)
Ajj==X—=& (3.13¢)

ou :
- N(t) est 'inventaire isotopique a l'instant ¢ (sans unité)
- A est la matrice de couplage des isotopes de dimension J x J
- J est le nombre total d’isotopes présents dans la base de données
- )j est la constante de désintégration de lisotope j (en s71)
- &; est le taux total de transmutation de lisotope j sous flux neutronique ¢,, (en s71)
- Aiosj est la constante de désintégration de lisotope ¢ vers I'isotope j (en s71)
- & est le taux de production de isotope j sous flux neutronique ¢,, depuis l'isotope
i (en s71).

La solution du systeme 3.13 est alors la solution d’une équation différentielle homogene
du premier ordre. La solution est donc de la forme suivante

N(t) = Noeap(At) (3.14a)

exp(At) =1+ Z A"t” (3.14b)

avec :
- Ny est Uinventaire isotopique a l'instant ¢ = 0 (sans unité)
- N(t) est 'inventaire isotopique a l'instant ¢ (sans unité)
- I est la matrice identité
- A" est la matrice de couplage des isotopes a la puissance n.

L’exponentielle de la matrice A de I'équation 3.14a est alors calculée a ’aide I’équation
3.14b en coupant la somme a un ordre donné. La méthode des matrices exponentielles
présente 'avantage de pouvoir étre mise en place aisément mais nécessite cependant une
approximation afin de calculer I'inventaire isotopique. De plus, méme avec un ordre élevé
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(supérieur a 10), la convergence de la méthode n’est pas assurée. C’est pour ces raisons
que cette méthode n’est pas couramment utilisée dans les codes de calcul d’inventaire
isotopique. Une description plus approfondie de la méthode des matrices exponentielles
peut étre trouvée dans [MOLER et al., 2003 ; LEVY, 2018].

3.4.3 Résolution des ODE

Dans les parties 3.4.1 et 3.4.2, deux méthodes de résolution des équations de Bateman
2.16 ont été présentées. Il existe également une troisieme maniere de résoudre ces équa-
tions. Cette méthode consiste a résoudre directement un systéeme d’EDO tel que défini
dans I'équation 3.15 a I’aide d’un solveur numérique.

W~ fto.n (315)

ou :
- y(t) (pouvant étre un vecteur) est la solution du systéme a l'instant ¢
- f(y(t),t) est une fonction dépendant de t et de y(¢).

Dans le cas du systeme de Bateman 2.16, y(t) = N(¢) et f(y(t),t) = A N(¢). De
plus ce systéme est un systeme rigide. Cette rigidité empéche 1'utilisation de méthodes
numériques de résolution d’EDO simples (telles que les méthodes RK4 [PRESS et al.,
2007] et Adam-Bashforth [BUTCHER, 2000]) afin d’obtenir des résultats dans un délai
raisonnable. En effet, bien que ces méthodes permettent de résoudre les équations de
Bateman, elles nécessiteraient un temps de calcul prohibitif. Il est alors impératif d’utiliser
une méthode numérique adaptée aux problemes rigides.

3.4.3.1 La méthode BDF

La méthode numérique la plus répandue afin de résoudre un systeme d’EDO rigide
est la méthode Backward Différentiation Formula (BDF). Comme pour la majorité des
méthodes numériques de résolution des EDO, la méthode BDF repose sur la discrétisation
du temps. L’équation est alors résolue pour chaque point de la discrétisation et le pas de
temps est défini par h = t,,,1 — t,,. La solution n’est donc pas calculée pour ¢ € |t,,, t,11] ,
seules celles a t, et t,.1 le sont. La méthode BDF repose sur 1’équation initialement
présentée dans [GEAR, 1971] (également reprise dans [AKINFENWA et al., 2013])

k
Z QjYnti1+j—k = BB (3.16)
j=0

ou :

~ap = 1, aj et By sont des coefficients calculés de telle sorte que la méthode soit
d’ordre k

o for1 = [(Yny1,t) est la dérivée de y a t =,
- h est le pas temporel.

D’apres I'équation 3.10, il est possible de constater que la solution de I'équation a
t = t,4+1 est obtenue a partir des k précédentes valeurs calculées et de la dérivée a l'instant
t = t,11. Cette formule présente une stabilité accrue en comparaison des autres méthodes
numériques évoquées. La méthode a par la suite été améliorée dans [CAsH, 1980] avec la
prise en compte de la dérivée au temps t = t,, améliorant ainsi encore plus la stabilité.
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3.4.3.2 Schéma prédicteur/correcteur

L’inconvénient de I’équation 3.16 présentée précédemment est que la valeur f,.; ne
peut étre calculée que si la valeur y,, 11 est connue. Or, I’équation 3.16 est utilisée afin de
calculer ¥,41. La solution a l'instant ¢ = ¢,,.1 est alors obtenue a ’aide d'un schéma de
calcul prédicteur/correcteur. Une prédiction de la solution & ¢ = ;41 (n0tée Yy 41 prea) €st
d’abord calculée. Pour cela, I’équation 3.16 est modifiée en utilisant la valeur 8y = 0. Les
coefficients «; sont alors mis a jour de telle sorte a conserver une méthode d’ordre k avec
ar = 1. Puis, la dérivée de y a t = t,41 (notée fri1prea) est calculée grace a la valeur

Yn+1,pred-
Prédiction : Yn41pred = fn+1,pred

Une fois la prédiction de la dérivée calculée, la boucle de correction peut alors étre
lancée en utilisant f,41,0 = fnt1pred- La boucle de prédiction est synthétisée ci-dessous.

Correction : fn+1,0 — Yn+1,1 — fn-i—l,l — Yn+1,2 A fn—i—l,i—l — Yn+1,i — ..

Dans la boucle de correction présentée ci-dessus, y,+1, désigne la valeur corrigée de la
solution apres ¢ itérations de la boucle de correction et f,1;,; 1 la dérivée corrigée de la
solution apres i — 1 itérations (¢ > 0). La solution a l'itération ¢ est obtenue en utilisant
I’équation 3.16. La boucle de correction continue tant que la convergence de la solution
n’est pas atteinte. En procédant ainsi, la solution du systeme 3.15 peut alors étre obtenue
at=t,y1. La méthode BDF permet ainsi d’obtenir la solution d'un systeme d’EDO en
calculant la solution a chaque pas de temps jusqu’a ce que le temps soit supérieur ou égal
au temps souhaité.

3.4.3.3 La méthode Block BDF

La méthode BDF présentée dans la sous partie 3.4.3.1 permet de résoudre des sys-
temes d’équations rigides en un temps raisonnable. Cette méthode peut étre modifiée afin
d’améliorer davantage le domaine de stabilité de la méthode numérique. Pour cela, la mé-
thode Block Backward Differentiation Formula (BBDF) a été mise au point. Le principe
de cette méthode est de résoudre le systeme 3.15 pour les deux prochains pas temporels
en méme temps. En effet, la méthode BBDFE permet le calcul de y, 1 et y,,o durant la
méme étape. L’équation 3.16 doit alors étre modifiée de telle sorte a utiliser également
la dérivée et la solution du systéme au temps ¢t = t,,.o. L’équation sur laquelle repose la
méthode BBDFE est donc la suivante

k
ZOéj,z‘yn+2+j—k = hﬁi(fn+2—z’ - an+1—z’), t=0o0ul (3~17)
3=0

ou :

cap_10 = 1, a1 = 1, aj; et B; sont des coefficients calculés de telle sorte que la
méthode soit d’ordre &

. fn+2—i = f(yn+2—i7 t) est la dérivée de Y at= tn+2—i

- h est la taille du pas temporel

- p est un parametre compris entre -1 et 1.
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L’utilisation de I’équation 3.17 permet de stabiliser la méthode numérique. De nom-
breuses configurations de solveur reposant sur ’équation 3.17 existent et présentent dif-
férents avantages et inconvénients. En effet, dans cette équation, deux parametres sont
libres. Tout d’abord, il est possible de choisir I'ordre £ de la méthode. De la méme ma-
niere, il est possible d’utiliser différentes valeurs de p. Par exemple, une méthode d’ordre
4 avec p = 0 est utilisée dans [Z. B. IBRAHIM et al., 2007b; BiBr, 2010; ASNOR, Siti
Ainor Mohd YATIM et al., 2018; ASNOR, MOHD YATIM et al., 2017]. Cette méthode
présente une bonne stabilité avec un cotit numérique satisfaisant. De méme, une méthode
d’ordre 5 avec p = 0 et p # 0 sont utilisées respectivement dans [NOR AIN AZEANY
MoHuD NASIR et al., 2012] et [MOHAMAD NOOR et al., 2019]. Une meilleure stabilité
est alors atteinte mais avec un cotit numérique supérieur. L’utilisation de p # 0 apporte
une meilleure stabilité que le cas p = 0 car une valeur supplémentaire est utilisée afin de
calculer la solution.

La méthode présentée avec 1’équation 3.17 repose sur l'utilisation des solutions des
deux prochains pas temporels. Il est également possible d’utiliser un plus grand nombre
de solutions afin d’améliorer la stabilité du solveur. Par exemple, une méthode a trois
points est utilisée dans [ABASI et al., 2014; Z. IBRAHIM et al., 2019; Z. B. IBRAHIM
et al., 2007a] et offre une meilleure stabilité au solveur. Cependant, lors de la résolution
de I’équation de correction (par exemple ’équation 3.17 pour un solveur a 2 points), un
systéme linéaire de la forme M X = R est a résoudre. La matrice M du systéme est de
dimension (7 * Ipaz,” * Imaz) Ou r est le nombre de points utilisés et 4, est le nombre
total d’isotopes pouvant étre produits compte tenu des données disponibles dans la base
de données. Ainsi, il est possible de constater que plus le nombre de points utilisés est
important plus le systéeme linéaire sera coliteux a résoudre. C’est pour cette raison que le
nombre de points est en pratique limité a 2 ou 3.

Enfin, afin de réduire les temps de calcul, le pas temporel peut étre variable. La formule
de correction est donc adaptée en modifiant I’équation 3.17. Pour cela, la taille du pas h
est modifiée. Puis les coefficients «;; et 3; sont adaptés afin de prendre en compte le fait
qu’avant la modification de la taille du pas, ’espace temporel entre les solutions calculées
est différent de I’espacement temporel entre les deux prochaines solutions. Ce implique la
génération d'un nouveau jeu de coefficients aj, et BF adaptés au cas ou hpost = hppe * %
ol hypest est le pas apres modification, hy,. est le pas avant la modification et q est le ratio
entre hApre €t Rpost.

Un test de contrdle de I'erreur est alors appliqué afin de choisir la taille du pas a la
prochaine étape. Il est ainsi possible d’augmenter la taille du pas (¢ < 1) ou de la réduire
(¢ > 1). En procédant ainsi, une taille de pas optimale peut étre obtenue et le temps de
calcul peut donc étre minimisé. Des solveurs reposant sur une méthode BBDFE a deux
points sont présentés dans [S. A. M. YATIM et al., 2012] et [MUSA et al., 2013a].

Ainsi, un grand nombre de configurations de solveur BBDF existent et permettent
de résoudre le systéeme de Bateman 2.16. Un exemple de bonne configuration sera une
méthode a 2 points d’ordre compris entre 4 et 6 avec p # 0 et un pas temporel variable
afin d’obtenir un bon compromis entre temps de calcul et précision.
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3.5 Codes de calcul

Les méthodes numériques permettant la résolution des équations 2.15 et 2.16 ont été
présentées dans les parties 3.3 et 3.4. Il est également possible de résoudre I’équation 2.15
par méthode déterministe présentée dans la partie 3.2. Cependant, cette méthode n’est
pas celle utilisée dans la méthodologie présentée dans ce manuscrit a cause de son cofit
numérique. En effet, afin d’atteindre une précision suffisante, le temps de calcul nécessaire
est généralement trop important. Le but de cette partie est donc de présenter les différents
codes de calculs Monte-Carlo existants et les codes d’inventaire isotopique.

3.5.1 Codes de calcul Monte-Carlo

De nombreux codes de calcul Monte-Carlo existent. En effet, beaucoup d’entités ont
leur propre code Monte-Carlo. Le plus répandu et ancien est le code MCNP [MCKINNEY,
2000]. Ce code permet de simuler le transport de diverses particules telles que les neu-
trons, protons, photons, électrons, positons ou encore les particules 1égeres. MCNP per-
met de réaliser des simulations non analogues et permet de calculer des flux de particules
grace aux différents estimateurs présentés précédemment. Un autre code Monte-Carlo
existant est le code TRIPOLI [BRUN et al., 2015]. Ce code est développé en France par
le Commissariat & I'Energie Atomique et aux Energies Alternatives (CEA) et dispose
de fonctionnalités similaires a celles de MCNP. Bien d’autres code Monte-Carlo existent
également comme par exemple, FLUKA [BATTISTONI et al., 2007], Serpent [LEPPANEN,
2015], OpenMC [ROMANO et al., 2015], Geant4 [ALLISON et al., 2006], etc. Dans le tra-
vail présenté dans ce manuscrit, le code de calcul Monte-Carlo utilisé est le code RayX-
pert® [THOMAS, 2018]. RayXpert® permet de réaliser des calculs de flux de particules a
I’aide de I'estimateur corde en s’appuyant sur le procédé analogue. Ce code est développé
a TRAD - Tests & radiations, Toulouse, France.

3.5.2 Codes de calcul d’inventaire isotopique

Les codes de calcul Monte-Carlo présentés dans la sous partie 3.5.1 permettent de
résoudre 1’équation du transport stationnaire de Boltzmann. Afin d’évaluer 'activation
neutronique, il est également nécessaire de résoudre les équations de Bateman 2.16. Celles-
ci peuvent étre résolues a l'aide de différents codes de calcul reposant sur les méthodes de
résolution présentées dans la partie 3.4. Par exemple les matrices exponentielles sont uti-
lisées dans la méthode développée dans [MOLER et al., 2003] ou dans les codes ORIGEN
[BELL, 1973] et ACAB [SANZ et al., 2008]. De la méme maniere, les codes d’inventaire
isotopique ALARA [WIiLsoN, 1999], PEPIN [DUCHEMIN et al., 1983] ou encore CIN-
DER’90 [GALLMEIER et al., 2010] sont basés sur de la linéarisation de chaine. Enfin, le
code d’inventaire isotopique FISPACTII [SUBLET et al., 2017] repose sur le solveur d’"EDO
LSODE [RADHAKRISHNAN et al.; 1993]. Chaque code présenté ici permet de résoudre les
équations de Bateman avec certains avantages et inconvénients. La méthode des matrices
exponentielles peut étre instable numériquement, la linéarisation de chaine dépend ma-
joritairement du seuil de coupure défini dans la section 3.4.1 et le solveur d’EDO peut
étre coliteux en temps. Dans le cadre de cette these, comme la méthode développée doit
étre automatisée, il est impératif d’utiliser une méthode ayant le minium d’instabilités
numeériques et ne dépendant pas de parametres inconnus avant le lancement du calcul.
Ainsi, la méthode retenue afin de résoudre le systeme de Bateman 2.16 est 'utilisation
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d’un solveur d’EDO. De plus, comme le schéma numérique doit étre le plus stable possible
et optimisé, le solveur utilisé est un solveur du type BBDF a deux points et a pas variable.

3.6 Méthodes de modélisation de ’activation neutronique

Dans le chapitre 2, les phénomenes entrant en jeu dans I'activation neutronique ainsi
que les équations régissant ces phénomenes ont été décrits. L’objet de cette sous partie
est donc de présenter les méthodes permettant de calculer I'impact de ’'activation neu-
tronique. Différentes méthodes existent a I’heure actuelle et ont chacune leurs avantages
et inconvénients.

3.6.1 Prise en compte des gradients de flux

Afin de calculer le DelD H*(10) permettant de caractériser I'activation neutronique,
le flux neutronique doit étre calculé. Ce calcul est réalisé par méthode Monte-Carlo dans
la méthodologie développée durant cette these comme précisé dans la partie 3.3. Le flux
neutronique est alors obtenu avec I'un des estimateurs présentés dans la partie 3.3.3. L’es-
timateur corde est utilisé pour calculer le flux neutronique car I’estimateur surfacique n’est
qu’approximatif et I'estimateur collision peut avoir une convergence plus lente. L’estima-
teur corde permet alors de calculer le flux neutronique moyen dans un volume de 1’espace.
Or, dans une simulation numérique les volumes sont définis par 'utilisateur. Certains vo-
lumes peuvent donc étre grands (en terme de dimension) et le flux neutronique réel peut
varier fortement au sein du volume. Le flux neutronique moyen calculé pourra donc étre
significativement sur ou sous estimé selon la position dans le volume.
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F1GURE 3.2 — Flux en fonction de x et flux moyen d’une géométrie 1D de longueur L.

La figure 3.2 présente un exemple d'une géométrie 1D de longueur L. Le flux neutronique
¢n(x) présente 1'évolution du flux en fonction de = et le flux neutronique ¢, e, présente
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le flux neutronique moyen que l'estimateur corde peut calculer. D’apres cette figure, il est
possible de constater que le flux neutronique moyen calculé par I'estimateur corde lors
d’un transport Monte-Carlo peut étre fortement différent du vrai flux selon la position
dans une cellule et la taille de celle-ci. L’inventaire isotopique calculé avec le flux de
Iestimateur corde pour des cellules de grandes dimensions sera donc approximatif. Afin
d’obtenir des résultats plus précis et ne dépendant pas de la taille des cellules définies
dans la géométrie, un maillage virtuel superposé a la géométrie doit donc étre utilisé
pour prendre en compte les gradients de flux dans la géométrie. Le flux neutronique est
alors calculé pour chacune des mailles du maillage a 1’aide de I’estimateur corde lors du
transport Monte-Carlo.

Le maillage virtuel superposé a la géométrie présente cependant un inconvénient. En
effet, selon le maillage utilisé, différents matériaux peuvent étre chevauchés par une maille.
Ceci se produit lorsqu’une maille superpose plusieurs cellules de la géométrie. L’incon-
vénient d’un tel maillage est donc que le flux calculé pour une maille est & nouveau un
flux moyen. Or, selon les matériaux englobés dans la maille, le flux neutronique réel peut
varier fortement ; c’est particulierement le cas lorsqu’une maille englobe du gaz. En effet,
dans un gaz, le libre parcours moyen est bien plus important que dans un solide. D’apres
I’équation 3.7 définissant ’estimateur corde, il est possible de constater que des longueurs
importantes de déplacement (plus favorablement obtenues lorsque le libre parcours moyen
est important) entrainent 'augmentation du flux calculé. Ainsi, le flux moyen calculé dans
la maille pourra étre fortement différent des flux réels des différents morceaux de cellule
englobés dans la maille (en particulier si la maille chevauche du gaz). En somme, 1'utilisa-
tion d’un maillage virtuel superposé a la géométrie est impératif pour prendre en compte
les gradients de flux neutronique. Cependant, selon le maillage utilisé, le flux obtenu dans
une maille peut fortement différer du flux réel d’'un morceau de cellule englobé dans cette
maille.

3.6.2 Meéthode Direct-1-Step

Une des méthodes permettant de réaliser des calculs d’activation est le procédé Direct-
One-Step (D1S). Ce procédé s’appuie sur la méthode Monte-Carlo qui permet de calculer
le flux scalaire dans chaque maille du maillage superposé. Le procédé D1S consiste a
réaliser le transport des neutrons et des particules issues des décroissances radioactives
dans la méme simulation Monte-Carlo. Il est alors supposé que les particules issues des
décroissances radioactives qui sont normalement produites au temps de refroidissement
considéré sont produites instantanément [PETRIZZI, BATISTONI, MIGLIORI et al., 2003].
Le temps de refroidissement est le temps apres arrét de la source de neutrons pour lequel
le DelD H*(10) est calculé. C’est un parametre de simulation qui est donc spécifié par
I'utilisateur.

Pour parvenir a effectuer cette simulation, une analyse préliminaire est nécessaire. Cette
analyse permet d’une part de construire une bibliotheque de sections efficaces adaptées
a la méthode et d’autre part de calculer les facteurs de correction temporelle qui seront
définis dans la suite de cette sous partie.

La bibliotheque adaptée est créée a partir d’une librairie classique de sections efficaces
microscopiques de transport de neutrons. Les sections efficaces de transport des neutrons
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sont remplacées par celles d’une librairie d’activation pour les réactions qui contribuent
le plus a l'activation induite estimée d’apreés une pré-analyse (réactions qui contribuent
principalement a la valeur du DelD H*(10)). Les autres sections efficaces de transport
des neutrons restent inchangées. Dans une bibliotheque classique de sections efficaces mi-
croscopiques de transport, seuls les isotopes suffisamment stables sont inclus car ce sont
ceux présents naturellement dans les matériaux utilisés. Dans le contexte de 'activation
neutronique, certains isotopes radioactifs (donc instables) peuvent étre produits artificiel-
lement et peuvent donc impacter sensiblement le DelD H*(10). Il est donc nécessaire de les
ajouter dans la libraire de sections efficaces microscopiques de transport afin de prendre
en compte la contribution des particules issues de leurs désintégrations. Les photons ins-
tantanés sont également remplacés par les photons issus des décroissances radioactives
des isotopes produits par irradiation neutronique.

Afin de connaitre les radio-isotopes principaux il est nécessaire de calculer I'inventaire
isotopique a l'aide d’un code de calcul dédié en utilisant un flux neutronique représentatif
de l'installation nucléaire dans chaque maille. De plus, il est nécessaire de calculer les
facteurs de correction temporelle pour chaque isotope. En effet, une des hypotheses de
la méthode D1S est que toutes les particules issues des désintégrations nucléaires sont
produites de fagon instantanée. Les photons qui sont réellement produits instantanément
ne sont quant a eux pas simulés. Pour corriger ce caractere instantané créé artificiellement,
on applique aux résultats du code de transport Monte-Carlo des facteurs de correction
temporelle [VILLARI, U. FISCHER et al., 2014]. Ces facteurs permettent de prendre en
compte le fait que les photons de décroissances sont réellement produits apres le scénario
d’irradiation et le temps de refroidissement considéré. Les facteurs de correction temporelle
pour chaque isotope radioactif peuvent étre calculés au temps de refroidissement souhaité
a l'aide de I’équation 3.18.

T () ltepr = Y N Al (3.18)
| o =15 o010
avec
- Ag(t)|s.,,, Vactivité de lisotope k & t = tepo (en s71)
- Nilmy,,=1s,t,,,—0 le nombre de noyaux de l'isotope k a la fin de l'irradiation instan-

tanée
- Y, le taux total de neutrons (Y, = fOT irr %dt’ , n densité particulaire de neutrons
pour le volume considéré).

Le flux photonique produit par chaque isotope radioactif est alors calculé par méthode
Monte-Carlo en utilisant la bibliotheque de sections efficaces générée précédemment et
permet de calculer le DelD H*(10) d’apres I’équation 3.19.

H(10) =ty = D_ H™(10)k x 77 (1) (3.19)

avec
- H*(10), le DeD H*(10) au temps de refroidissement souhaité produit par l'isotope
k (obtenu en multipliant le flux photonique issu de l'isotope radioactif k par les
facteurs de conversion flux dose adaptés [ANON, 1977])
- 7. 1(t) le facteur de correction temporelle & t = t.o,; pour l'isotope k (en s71).
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La méthode D15 permet donc de calculer le DelD H*(10) et le flux neutronique en un
seul calcul Monte-Carlo. En effet, de bons résultats ont été obtenus grace a cette méthode
dans [VALENZA et al., 2001 ; VILLARI, U. FISCHER et al., 2014]. Cette méthode repose
néanmoins sur plusieurs approximations. Le flux neutronique utilisé est soit approximatif
soit calculé a partir d’'un premier calcul Monte-Carlo sans modification de la base de
données nucléaires. De plus, les photons instantanés ne sont pas simulés.

3.6.3 Calcul a la volée

Une autre méthode permettant de simuler I'activation neutronique est la méthode dite
« a la volée ». Ce type de méthode est implémenté dans certains codes de calcul comme
par exemple FLUKA [BATTISTONI et al., 2007]. Le principe de la méthode consiste &
calculer I'inventaire isotopique lors du transport initial des neutrons et a transporter les
particules de décroissance durant le méme transport Monte-Carlo que les neutrons. En
effet, lors du déplacement des neutrons dans la matiere, a chaque interaction entre un
neutron et un noyau, l'inventaire isotopique produit au temps de refroidissement souhaité
est calculé. Pour réaliser ce calcul, les taux de production de chaque isotope a partir du
noyau incident sont utilisés. Les équations de Bateman peuvent alors étre résolues ana-
lytiquement et 'inventaire est obtenu. Puis, les photons de décroissance sont générés et
transportés dans le méme calcul Monte-Carlo et permettent de calculer le DelD H*(10).
Des résultats en bon accord avec des valeurs expérimentales ont été obtenus dans [BAzO
et al., 2018]. L’intérét de cette méthode est que le maillage superposé n’est plus néces-
saire. En effet, les inventaires étant générés ponctuellement dans la géométrie, il n’est
plus nécessaire d’utiliser un maillage superposé. Cependant, cette méthode présente I'in-
convénient de nécessiter la simulation d'un grand nombre de neutrons afin d’obtenir des
résultats suffisamment convergés.

3.6.4 Meéthode Rigorous-Two-Step

Une derniere méthode peut également étre utilisée afin de calculer le DelD H*(10), il
s’agit de la méthode Rigorous-Two-Step (R2S). Cette méthode consiste a modéliser 1'acti-
vation en suivant les processus réels impliqués dans le phénomene. Le flux neutronique est
donc calculé dans un premier temps par transport Monte-Carlo a 'aide de I'estimateur
corde dans chaque maille d’'un maillage superposé a la géométrie. Puis, les inventaires
isotopiques sont obtenus pour chaque maille en résolvant les équations de Bateman 2.16.
Pour cela, un scénario d’irradiation est fourni et définit des phases d’irradiation. A chaque
phase, une durée est associée ainsi qu’une intensité du flux neutronique. Le flux neutro-
nique est alors considéré comme constant durant chaque phase d’irradiation. Ceci est une
hypothese de la simulation mais qui est commune avec toutes les méthodes de simulation
de activation neutronique présentées dans ce manuscrit. Enfin, les photons de décrois-
sance sont transportés par méthode Monte-Carlo et des facteurs de conversion flux dose
[ANON, 1977] sont utilisés pour convertir les flux photoniques en DeD H*(10). Cette mé-
thode a initialement été utilisée dans [PETRIZZI, BATISTONI, IIDA et al., 2001; Y. CHEN
et al., 2002]. Les résultats obtenus dans ces articles présentent un accord inférieur a 20%
avec les valeurs expérimentales des problemes testés ce qui représente un bon accord au
vu du nombre de calculs nécessaires afin d’obtenir le DelD H*(10). En effet, des incerti-
tudes sont présentes pour les résultats des deux calculs Monte-Carlo et également pour les
données nucléaires. De méme, des approximations numériques apparaissent lors du calcul
des inventaires isotopiques. Un écart inférieur a 20% représente donc un trés bon accord
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dans le contexte de 'activation neutronique. La méthode a par la suite été reprise dans
[MAJERLE et al., 2012; JABOULAY et al., 2017]. Un bon accord entre les deux codes de
calcul utilisés est également observé pour les problemes simulés.

Une source d’erreur potentielle de la méthode R2S réside dans 1'utilisation d’un maillage
virtuel superposé. Afin de réduire cette source d’erreur potentielle, un maillage adaptatif
conforme a la géométrie peut étre utilisé comme c’est le cas avec le code R2Smesh [EADE,
STONELL et al., 2015]. Les résultats obtenus a 'aide de ce maillage semblent cohérents
avec ceux obtenus avec un maillage classique. L’inconvénient du maillage adaptatif est
que la quantité de mémoire nécessaire afin de simuler le probleme peut rapidement de-
venir prohibitive au vu du nombre de mailles qu'un tel type maillage est susceptible de
nécessiter. Etant donné que la méthode élaborée dans cette theése est & visée industrielle,
il n’est pas possible d’utiliser un maillage adaptatif. Afin de s’affranchir des inconvénients
des deux types de maillage, une identification partielle des matériaux dans les mailles est
alors effectuée avec le code R2SUNED [SAUVAN, CATALAN et al., 2016]. Cette identifica-
tion est réalisée par méthode Monte-Carlo en testant une certaine quantité de points dans
une maille et en identifiant le matériau associé. La proportion volumique d’un matériau
dans la maille est alors obtenue en divisant le nombre de fois ot le matériau a été identifié
par le nombre total de points testés. Cette proportion étant le résultat d’un calcul Monte-
Carlo, la valeur obtenue a donc une incertitude associée. La précision du résultat dépendra
donc du nombre de points testés. Dans [SAUVAN, CATALAN et al., 2016], le nombre de
points testés n’est pas spécifié cependant, les résultats obtenus avec l'identification des
matériaux sont en bon accord avec les résultats sans identification.

Les méthodes D1S, « a la volée » et R2S permettent ainsi de calculer le DeD H*(10).
Cependant, elles n’ont pas toutes les mémes caractéristiques. Comme la méthodologie
développée dans ce manuscrit est a visée industrielle, la méthode R2S est donc celle qui
est utilisée. En effet, c’est celle qui présente le meilleur ratio performance précision.

3.7 Conclusion

Dans ce chapitre, les méthodes numériques de résolution des équations liées a 'activa-
tion neutronique ont été présentées. Tout d’abord, les différentes méthodes déterministes
ont été abordées. La méthode des caractéristiques permet en effet de résoudre I’équation
de Boltzmann stationnaire 2.14 en calculant la composante angulaire du flux le long de
caractéristiques. Il en est de méme pour la méthode des probabilités de premiere collision
qui repose sur ces dernieres afin d’obtenir le flux. Les méthodes des harmoniques sphé-
riques et des ordonnées discrétes reposent respectivement sur la décomposition du flux
sur la base des harmoniques sphériques ou sur 1'utilisation de formules de quadrature afin
de calculer les intégrales angulaires. Toutes ces méthodes permettent de calculer le flux
neutronique en discrétisant cependant 1’espace des phases.

Une autre méthode permet de calculer le flux neutronique. Cette méthode est la mé-
thode Monte-Carlo. Cette derniéere repose sur la simulation d’un échantillon de particules
afin de simuler le transport des vraies particules et ainsi de calculer les grandeurs d’inté-
rét. Pour cela, deux modes de calcul sont possibles : le calcul analogue et le calcul non
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analogue. Dans le premier cas, les vraies distances simulées d’interaction pour chaque pro-
cessus sont utilisées. Dans le second cas, une distance moyenne est simulée a chaque pas
améliorant ainsi les performances du calcul. La méthode Monte-Carlo permet de calculer
diverses grandeurs telles que le flux de particules. Ces grandeurs sont obtenues a l'aide de
différents estimateurs. L’estimateur collision, I’estimateur corde ainsi que ’estimateur sur-
facique peuvent étre utilisés afin d’obtenir les grandeurs de sortie du calcul Monte-Carlo.
L’estimateur surfacique présente I'inconvénient de diverger pour certains cas. De méme,
I’estimateur collision présente une convergence moins performante que ’estimateur corde.
Ainsi, 'estimateur corde est 'estimateur qui sera utilisé dans la méthodologie présentée
dans ce manuscrit.

Les résultats d’un calcul Monte-Carlo sont toujours associés a une incertitude. Cette in-
certitude dépend du nombre de particules primaires lancées. Afin de réduire I'incertitude
d’un résultat sans augmenter le nombre de particules primaires simulées, il est possible
d’utiliser des techniques de réduction de variance. Dans le contexte de l'activation, quatre
techniques différentes peuvent étre utilisées de maniere générale. Tout d’abord la rou-
lette Russe qui permet de réduire le nombre de particules contribuant peu au résultat.
Puis, le splitting permettant de scinder les particules de trop forte importance. Ces deux
techniques sont utilisées avec les fenétres de poids. Enfin, la capture implicite permet d’al-
longer le parcours des particules en empéchant les captures neutroniques. Ces techniques
permettent ainsi de réduire la variance des résultats sans augmenter significativement le
temps de calcul.

Dans un second temps, les différentes techniques de résolution des équations de Bate-
man ont été présentées. La premiere méthode est la méthode de linéarisation de chaine.
Le procédé consiste a transformer 1’arbre de réactions de chaque isotope en chaine linéaire
de décroissance. Les solutions analytiques sont alors calculées pour chaque isotope de la
chaine et les contributions des différentes chaines au méme isotope sont alors sommées.
Cette technique présente néanmoins l'inconvénient de nécessiter un critere d’arrét de
chaine. Ce parametre n’étant pas connu avant le calcul, il est alors complexe d’optimiser
tout en automatisant le calcul d’activation neutronique. Une autre méthode permettant
de résoudre les équations de Bateman est 1'utilisation des matrices exponentielles. Cette
technique repose sur une décomposition en somme de ’exponentielle de la matrice du
systeme de Bateman. La méthode n’est cependant pas suffisamment stable numérique-
ment. Enfin, il est également possible de calculer 'inventaire isotopique avec un solveur
d’EDO. Le principe consiste a calculer la solution des équations de Bateman pas a pas
en respectant une erreur maximum indiquée par 'utilisateur. Différentes configurations
de solveur existent. Afin d’avoir un solveur a la fois stable, précis et optimisé, il peut étre
intéressant d’utiliser un solveur BBDF a deux points, d’ordre 4 a 6 avec un parametre

p # 0.

Dans la suite de ce chapitre, les différents codes de calcul ont été présentés. En premier
lieu, les codes Monte-Carlo et leurs fonctionnalités ont été abordés. Un grand nombre
de codes Monte-Carlo existent tels que MCNP, TRIPOLI, FLUKA, etc. La méthodo-
logie d’activation présentée dans ce manuscrit repose quant a elle sur les capacités de
calcul Monte-Carlo du logiciel RayXpert® développé a TRAD - Tests & radiations. Dans
un second temps, les codes d’inventaire isotopique ont été présentés. Les codes tels que
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ACAB et ORIGEN fonctionnent sur le principe des matrices exponentielles. D’autres
codes comme ALARA ou PEPIN reposent sur de la linéarisation de chaine. Enfin, d’autres
codes d’inventaire isotopique utilisent un solveur d’EDO comme par exemple FISPACT.

Enfin, les méthodes de modélisation de ’activation neutronique ont été présentées. Tout
d’abord la méthode D15 a été abordée. Celle-ci consiste a simuler dans le méme transport
Monte-Carlo les neutrons et les photons issus des décroissances radioactives au temps de
refroidissement souhaité. Une autre technique de modélisation de 'activation neutronique
est la méthode dite « a la volée ». Cette méthode consiste a simuler 'inventaire isotopique
a chaque interaction d’un neutron avec un noyau puis a transporter les particules de dé-
croissance dans le méme calcul Monte-Carlo. L’avantage de cette technique est qu’il n’est
pas nécessaire d’utiliser un maillage virtuel superposé. Cependant, le colit numérique est
nettement supérieur a celui de la méthode R25. En effet, cette derniére simule ’activation
neutronique en reproduisant les différents phénomeénes se produisant lors de l'activation
neutronique. Tout d’abord le flux neutronique est calculé sur un maillage virtuel superposé
afin de prendre en compte les gradients de flux. Puis, les inventaires isotopiques de chaque
maille sont calculés. Enfin, les particules issues des décroissances radioactives sont trans-
portées par méthode Monte-Carlo et le flux de photons est transformé en DelD H*(10) a
I’aide de coefficients de conversion flux dose.

Les différentes méthodes de résolution des équations régissant I'activation neutronique,
les codes utilisant ces méthodes ainsi que les différentes techniques de modélisation de
I’activation neutronique ont été présentés dans ce chapitre. La méthodologie actuelle est
développée dans un contexte industriel. Il est alors nécessaire d’utiliser une méthode la
plus précise possible en s’appuyant sur les techniques présentées dans ce chapitre et sur
de nouvelles fonctionnalités. Le chapitre 4 est ainsi consacré a la présentation détaillée
d’une nouvelle technique améliorant la précision du calcul de I'impact de l'activation
neutronique.
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CHAPITRE 4. ETUDE DES PROBLEMATIQUES GEOMETRIQUES LIEES A L’ACTIVATION
NEUTRONIQUE

4.1 Introduction

Les processus qui entrent en jeu dans 'activation neutronique ainsi que les méthodes
numériques de simulation de ce phénomene ont été présentés respectivement dans les
chapitres 2 et 3. D’apres ces chapitres, plusieurs conclusions ont pu étre faites. En pre-
mier lieu, I'activation neutronique implique le couplage de différentes grandeurs qu’il faut
calculer afin d’évaluer I'impact de 'activation. Par ailleurs, ces grandeurs peuvent étre
calculées a 'aide d’un certain nombre de méthodes numériques qui présentent différents
avantages et inconvénients. Pour rappel, ’objectif fixé dans cette these est d’évaluer la fai-
sabilité d'une méthodologie d’analyse d’activation neutronique a visée industrielle. Pour
cela, le cahier des charges a respecter est de créer une méthode qui soit la plus précise,
optimisée et automatisée que possible.

La méthode R2S présentée dans la sous partie 3.6.4 a été choisie afin de modéliser
I’activation neutronique pour minimiser les sources d’erreur possibles entre les différentes
étapes du calcul. Cette méthode permettra de respecter au mieux deux des objectifs fixés :
automatisation et optimisation du calcul. A la différence de la méthode « & la volée »
décrite dans la sous partie 3.6.3, la méthode R2S nécessite d'utiliser un maillage virtuel
superposé afin de calculer 'impact de 'activation neutronique. Cependant, 'utilisation
d’un maillage superposé est a l'origine de nombreuses problématiques. Des techniques
particulieres doivent donc étre utilisées afin de résoudre ces problématiques.

Ce chapitre permettra donc dans un premier temps, de présenter les divers types de
maillage qui existent et qui peuvent étre utilisés. Puis, le découpage automatisé du modele
grace a l'utilisation de la Conception Assistée par Ordinateur (CAO) afin de calculer les
inventaires isotopiques initiaux et les flux neutroniques sera introduit. Enfin, 'impact de
cette nouvelle méthode sera abordé dans la derniere partie de ce chapitre.

4.2 Prise en compte des gradients de flux griace au maillage
virtuel superposé

L’activation neutronique est simulée par méthode R2S dans la méthodologie présentée
dans ce manuscrit. Cette méthode requiert 1'utilisation d’'un maillage virtuel superposé a
la géométrie.

4.2.1 Les différents types de maillage

De nombreuses configurations de maillage existent et peuvent étre choisies. En effet, le
motif de base, la structure du maillage, la conformation au modele ainsi que le systeme de
coordonnées sont des parametres de définition du maillage qui peuvent étre choisis pour
configurer le maillage.

4.2.1.1 Motif de base et structure du maillage

Le motif de base est la forme géométrique d'une maille du maillage. Ce motif peut
étre de différentes formes. En effet, il peut par exemple étre un parallélépipede rectangle,
un tétraedre ou encore une forme géométrique quelconque. Dans le cas ou le motif de
base est sous forme de parallélépipede rectangle, il est aisé d’associer une structure au
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maillage, c’est-a-dire, d’agencer de maniere réguliere les mailles dans le volume définissant
le maillage. En effet, en spécifiant les dimensions du maillage ainsi que le nombre de mailles
par direction de ’espace, il est possible de mailler de maniere réguliere le volume défini. A
I'inverse, cette structure ne peut pas étre mise en place avec un motif de base sous forme
de tétraedre. Selon le cas d’application, un maillage structuré ou non structuré pourra
étre choisi. Lorsqu’un maillage est structuré, il dispose de propriétés avantageuses qui
permettront d’améliorer I'efficacité du calcul Monte-Carlo ainsi que de réduire le besoin
en mémoire en comparaison d’un maillage non structuré.

4.2.1.2 Conformation au modéle

Un autre parametre permet également de définir un maillage, il s’agit de la conforma-
tion au modele. Par conformation, il est entendu que le maillage coincide avec les cellules
du modele. Une cellule étant définie comme un volume géométrique composé d’un unique
matériau. La figure 4.1b présente 'exemple d’un maillage conforme a la cellule et la figure
4.1a celle d'un maillage non conforme pour la méme cellule.

I
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.__ s
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(a) Exemple de maillage d’un cylindre non conforme & (b) Exemple de maillage d’un cylindre conforme & la
la géométrie. géométrie.

FIGURE 4.1 — Exemples de maillages d’un cylindre conforme et non conforme au modéle.

D’apres la figure 4.1, il est possible de constater qu’avec un maillage non conforme a la
géométrie du modele, certaines mailles ne sont que partiellement remplies. Au contraire,
avec un maillage conforme, toutes les mailles sont entierement remplies du matériau de la
cellule qu’elles superposent. Cependant, dans ce cas, le nombre de mailles peut augmenter
significativement en particulier lorsque la géométrie devient plus complexe. Dans les deux
cas, les caractéristiques du maillage ne sont pas les mémes. Il existe également un autre
parametre définissant un maillage virtuel superposé.
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4.2.1.3 Systéme de coordonnées

Enfin, le systeme de coordonnées utilisé peut également varier. En effet, il est possible
de définir un maillage avec des coordonnées cartésiennes, cylindriques ou sphériques. Un
exemple de maillage défini avec des coordonnées cartésiennes peut étre observé sur la figure
4.1a. De méme, la figure 4.2 présente un maillage cylindrique et sphérique (respectivement
a gauche et a droite).
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(a) Exemple de maillage cylindrique structuré. (b) Exemple de maillage sphérique structuré.

FIGURE 4.2 — Exemples de maillages.

Le choix du systéme de coordonnées peut selon le cas permettre d’aboutir a un maillage
conforme a la géométrie. Par exemple, dans le cas d'un cylindre avec un maillage cylin-
drique, le maillage est structuré et conforme a la géométrie. Le maillage est donc dans une
configuration optimale dans ce cas. Cependant, dans le cas général, ce type de maillage
pourra étre désavantageux. En effet, si la géométrie est sphérique, un maillage cylindrique
ne permettra pas de conformer le maillage au modele. Afin d’optimiser le maillage, il sera
donc intéressant d’avoir un maillage qui soit a la fois structuré, conforme a la géométrie
et ayant un systeme de coordonnées adapté au modele.

4.2.2 La maillage cartésien structuré non conforme

Dans le cas général, le modele ne permet pas d’avoir un maillage qui soit adapté et
également conforme a la géométrie. Ainsi, dans la méthodologie développée pour cette
these, le maillage utilisé a été choisi de telle sorte a étre structuré de maniére uniforme
avec comme motif de base un parallélépipede rectangle et des coordonnées cartésiennes.
Le maillage choisi ne sera donc pas adapté a la géométrie mais aura cependant certains
avantages.

4.2.2.1 Avantages

Comme le maillage choisi sera cartésien structuré et uniforme, alors la mise en place de
celui-ci sera aisée. En effet, en définissant les dimensions, le centre du maillage et le nombre
de mailles par direction, le maillage est entierement configuré. De plus, cette configuration
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de maillage évite les divers inconvénients du maillage conforme a la géométrie. En effet,
un maillage tétraédrique conforme a la géométrie nécessite de dimensionner récursivement
chacune des mailles afin de coincider avec les formes de la géométrie. Cette étape a un
colit numérique et temporel non négligeables. De plus, le maillage peut parfois échouer et
certaines mailles peuvent donc ne pas étre obtenues. Ceci est donc en conflit avec le cahier
des charges de la méthodologie souhaitée. Egalement, le nombre de mailles nécessaires
afin de représenter fidelement les formes peut étre tres important. En particulier pour les
formes courbées, le motif de base doit étre répété un grand nombre de fois avec de faibles
dimensions afin de représenter fidelement la forme. La mémoire nécessaire afin de contenir
les données du maillage sera donc conséquente.

A Pinverse, avec un maillage structuré non conforme, le nombre de mailles est fixe per-
mettant ainsi de réduire la mémoire nécessaire. Le fait d’utiliser un maillage non conforme
a la géométrie permettra donc d’éviter les différents inconvénients du maillage conforme.
De plus, l'algorithme de calcul des longueurs de pas dans chaque maille d'un maillage
cartésien structuré uniforme et non conforme a la géométrie est plus efficace que celui
pour un maillage conforme. Ceci permet donc un gain de performance important lors des
calculs de transport Monte-Carlo. Le nombre de mailles étant généralement plus impor-
tant avec un maillage conforme en comparaison d’un maillage non conforme, le nombre
de particules a simuler devra donc étre supérieur afin d’obtenir une convergence simi-
laire dans ’ensemble de mailles du maillage non conforme. Enfin, 'inventaire isotopique
au temps de refroidissement souhaité doit ensuite étre calculé. Ce calcul doit alors étre
réalisé pour chaque maille. Or, le nombre de mailles d’un maillage conforme étant géné-
ralement supérieur a celui d’un maillage non conforme, le nombre de calculs d’inventaire
sera donc supérieur augmentant par la méme occasion le cotit numérique.

4.2.2.2 Limites

Comme cela vient d’étre présenté dans la section 4.2.2.1, un maillage conforme présente
de nombreux inconvénients en comparaison d’un maillage non conforme. Cependant, le
maillage tétraédrique (donc conforme) est couramment utilisé dans différents codes de
calcul (comme par exemple COMSOL [AC/DC Module User’s Guide 2020] ou Elmer
[RUOKOLAINEN et al., 2021]). En effet, ce type de maillage présente I'avantage de ne
contenir qu’un seul et unique matériau par maille. Ceci lui confére donc une propriété pri-
mordiale dont ne dispose pas le maillage non conforme. Cette caractéristique permet ainsi
de résoudre des équations valables uniquement dans un milieu homogene. Le maillage non
conforme ne peut donc pas étre utilisé dans ce cas-1a et nécessite donc une homogénéisa-
tion préalable de la maille.

Dans le contexte du transport de particules par méthode Monte-Carlo et de la métho-
dologie développée dans cette these, le flux est calculé dans un volume donné de I’espace.
Or, en utilisant un maillage cartésien non conforme a la géométrie, seul le volume glo-
bal d'une maille peut étre calculé. Dans le cas ou une maille chevauche plusieurs cellules
composées de matériaux de densités tres différentes (ce qui peut souvent étre le cas), le
flux moyen calculé dans la maille sera probablement significativement différent de la vraie
valeur des flux dans la ou les cellules englobées dans la maille. Par exemple, dans un
gaz, le libre parcours moyen est bien plus grand que dans un solide. Ainsi, les particules
parcourent des distances plus importantes dans un gaz que dans un solide. Or, d’apres
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I’équation définissant 1'estimateur corde 3.7, le flux sera d’autant plus grand que les lon-
gueurs détectées le seront aussi. Le flux aura donc tendance a étre surestimé dans les
mailles contenant du gaz. Le flux calculé ne ’étant que pour une maille, cette valeur est
donc celle qui sera utilisée pour chaque cellule englobée dans la maille. Or, comme cela
vient d’étre expliqué, ce flux peut différer des vrais flux dans les différents matériaux. Le
maillage non conforme ne permet donc pas de calculer les vrais flux dans chaque cellule
englobée comme le fait un maillage conforme a la géométrie. Ceci représente donc une
limitation du maillage non conforme nécessitant de définir un nombre suffisant de mailles
de faibles dimensions afin de minimiser I’approximation introduite avec ce maillage.

L’utilisation d’un maillage virtuel non conforme a la géométrie a également une autre
conséquence. En effet, les volumes de cellules contenues dans une maille ne sont pas
connus. Ainsi, avec ce type de maillage, les inventaires initiaux de chaque cellule englobée
ne sont également pas connus. Ces deux limites pouvant avoir un impact non négligeable
sur la simulation de I'activation neutronique, des améliorations ont donc été cherchées.
Le but de la prochaine partie est donc de présenter ces améliorations.

4.3 Découpage automatisé du modele et calcul des inventaires
isotopiques initiaux grace a la CAO

Le maillage utilisé dans la méthodologie actuelle a été choisi cartésien structuré non
conforme a la géométrie. Ce type de maillage présente plusieurs limites décrites dans la
partie 4.2.2.2. Afin de réduire ces limites plusieurs techniques peuvent étre utilisées.

4.3.1 Calcul Monte-Carlo des matériaux englobés

Une premiere méthode permettant de réduire les limites du maillage cartésien non
conforme est 'utilisation d’une méthode Monte-Carlo afin de calculer le volume des cellules
englobées dans une maille. Pour cela, un nombre GG de points sont échantillonnés dans
chaque maille. La proportion volumique d’une cellule englobée dans la maille est alors
obtenue en divisant le nombre de points pour lesquels la cellule a été identifiée par le
nombre total de points échantillonnés G. L’équation 4.1 donne la proportion volumique
d’une cellule ¢ calculée par méthode Monte-Carlo (notée f;) :

fi== (4.1)

ou
- (G est le nombre de points pour lesquels la cellule ¢ a été identifiée
- G est le nombre total de points.

Bien que cette méthode soit assez simple a mettre en place, elle est cependant sujette
a un inconvénient majeur. En effet, le calcul est réalisé par méthode Monte-Carlo. Or,
comme pour tout calcul de ce type, le résultat est obtenu avec une incertitude statistique
associée. Ainsi, la précision du résultat dépendra du nombre total de points G échan-
tillonnés dans chaque maille. Plus ce nombre sera important, plus le résultat sera précis.
Cependant, augmenter le nombre de points échantillonnés augmente également le temps
de calcul. En effet, ce calcul est effectué pour chaque maille du maillage. Il est donc répété
un grand nombre de fois. Le temps nécessaire pour I'effectuer est donc significatif.
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De plus, la méthode d’échantillonnage aura également un impact notable sur le résultat.
En effet, il est par exemple possible d’échantillonner les positions tirées de maniere régu-
liere selon chaque direction de I'espace ou encore de tirer aléatoirement la position dans
la maille. Dans le premier cas, les petites structures présentes dans la maille pourront
étre mal échantillonnées si les points sont trop espacés. Dans le second cas, le carac-
tere aléatoire peut aboutir a de mauvaises évaluations si une zone de la maille n’est pas
suffisamment échantillonnée. En somme, I’évaluation de la proportion volumique des cel-
lules englobées dans une maille dépendra de plusieurs parametres tels que le nombre de
points échantillonnés, la méthode d’échantillonnage ou encore la complexité du modele.
La méthode Monte-Carlo appliquée dans ce contexte pourra donc présenter de fortes ap-
proximations dans les cas défavorables. La performance et la précision de cette méthode
sont également évaluées dans la section 4.4.3 pour différentes géométries. Dans la suite de
ce manuscrit ce maillage sera dénommé Maillage Cartésien par Echantillonnage de Points
(MCEP).

4.3.2 Modélisation CAO

Une des caractéristiques principales de la méthodologie d’analyse d’activation neutro-
nique élaborée dans cette these est I'utilisation de la CAO afin de modéliser la géométrie
du probleme étudié. En effet, cette maniere de modéliser la géométrie provient du logiciel
sur lequel se base la méthodologie actuelle a savoir le logiciel RayXpert®. RayXpert® est
un code de calcul Monte-Carlo 3D dont la modélisation est réalisée par CAO. Un exemple
de géométrie réalisée avec RayXpert® se trouve en figure 4.3.

iy g

|

FI1GURE 4.3 — Exemple de géométrie CAO réalisée avec RayXpert®.

RayXpert® permet également d’importer directement un modele au format Standard
for the Exchange of Product model data (STEP) [KEMMERER et al., 1999] dans son
propre format. Un exemple de géométrie au format STEP importée dans RayXpert se
trouve en figure 4.4.
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FIGURE 4.4 — Exemple de géométrie au format STEP (& gauche) importée dans RayXpert® (a droite).

Les capacités de CAO de RayXpert permettent de modéliser des géométries complexes
aisément grace a la visualisation en direct de 'avancement du modele. De plus, RayX-
pert® dispose d’une interface graphique permettant de définir les sources, détecteurs et
parametres des simulations Monte-Carlo. La méthodologie d’analyse d’activation neutro-
nique élaborée durant cette these a été nommée RayActive. Cette méthodologie sera basée
sur le logiciel RayXpert®. Elle disposera donc de ses fonctionnalités (calcul Monte-Carlo,
modélisation par CAO).

4.3.3 Calcul CAO du volume des cellules englobées

Comme cela a été décrit dans la partie 4.2.2.2, lorsqu’un maillage virtuel cartésien non
conforme a la géométrie est utilisé, plusieurs cellules peuvent étre chevauchées par une
maille. Or, la connaissance du volume de cellule englobée dans une maille est nécessaire
afin de calculer le flux neutronique et I'inventaire isotopique initial. La méthode Monte-
Carlo peut étre utilisée afin de calculer ces volumes mais pourra présenter des écarts
importants par rapport aux valeurs des vrais volumes englobés. Ce calcul représente donc
une des approximations majeures de I'analyse d’activation neutronique. Afin de minimi-
ser cette approximation, une nouvelle maniere de calculer les proportions volumiques de
cellule englobée dans une maille a été ajoutée a RayActive.

4.3.3.1 Le procédé

Un autre avantage des capacités de CAO de RayXpert® est la possibilité de calculer
précisément les volumes des formes définies. En effet, I'Interface de Programmation Ap-
plicative (IPA) de modélisation par CAO Open CASCADE [OPEN CASCADE, 2020] sur
laquelle se base RayXpert® est capable d’effectuer ce calcul. Il est ainsi possible de déter-
miner le volume de chaque cellule englobée dans chaque maille du maillage. Ce volume
de cellule devient donc le plus petit élément de la discrétisation du maillage (en dessous
méme d’une maille). Pour cela, la forme résultant de I'intersection entre chaque maille et
chaque cellule du modele est générée puis son volume est calculé. Lorsque la forme est vide
(aucun chevauchement), le volume est nul. De plus, afin d’accélérer les calculs (dans le
cas ou de nombreuses cellules sont définies dans le modele), seules les formes dont la boite
englobante chevauche la maille sont utilisées lors du calcul du volume en commun. Une
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boite englobante étant un parallélépipede rectangle englobant I’ensemble d’une cellule. I1
est également possible d’effectuer ce calcul sur un modele importé au format STEP.

Ainsi, en utilisant ce procédé, il est possible de connaitre les proportions volumiques
de chaque cellule englobée dans chaque maille du maillage. Ceci correspond donc a un
découpage automatique de la géométrie tel que ce qui est réalisé avec un maillage té-
traédrique. Le maillage tel que décrit dans ce paragraphe sera dénommé dans la suite
de ce manuscrit comme un Maillage Cartésien Adapté Automatiquement a la géométrie
(MC2A). En procédant ainsi, la quasi totalité des inconvénients du maillage tétraédrique
est évitée. En effet, la structure du maillage étant bien plus simple, I'identification des
mailles est aisée. De plus, le nombre de mailles peut étre réduit ce qui permet de diminuer
la quantité de mémoire nécessaire au calcul. Enfin, le suivi des particules dans le maillage
sera plus performant qu’avec un maillage qui n’est pas cartésien structuré uniforme.

4.3.3.2 Les limites

Bien que l'identification des cellules englobées dans chaque maille permette de réduire
considérablement les approximations introduites par un maillage cartésien structuré non
conforme a la géométrie, certains inconvénients existent encore avec cette méthode. Tout
d’abord, le temps de calcul des volumes de cellule englobée n’est pas négligeable. En effet,
ce calcul a un cotit numérique significatif. Cependant, la méthode Monte-Carlo utilisée
dans le but de calculer les volumes de cellule englobée dans chaque maille ou la mise en
place d’'un maillage tétraédrique ont également un cotit numérique significatif.

Le deuxieme principal inconvénient de I'utilisation d’'un MC2A est que dans certains cas
particuliers, ce type de maillage peut entrainer une approximation lors du calcul des flux
par méthode Monte-Carlo. En effet, lorsqu’une maille chevauche une cellule en plusieurs
zones distinctes, seul le volume global de cellule englobée dans la maille peut étre calculé.
La figure 4.5 présente un exemple du cas particulier décrit ci-dessus. Sur la vue en coupe
de 'exemple, illustrée sur la figure 4.5b, il est possible de constater que la maille (colorée
en rouge) chevauche le tore (coloré en turquoise) dans ses 4 coins. Or, seul le volume total
des 4 morceaux de tore englobés dans la maille est calculé avec la méthode du maillage
adapté automatiquement. Ceci peut impliquer une limitation pour le calcul des flux lors
du transport Monte-Carlo.

En effet, si a présent un matériau fortement absorbant est positionné au centre de la
maille et sépare le tore en deux parties selon ’axe x et si de plus, une source de particules
est positionnée a droite de ce mur alors il peut apparaitre une imprécision lors du calcul
des flux. La géométrie décrite peut étre observée sur la figure 4.6. D’apres la figure 4.6b,
le flux a droite du mur absorbant sera plus intense qu’a gauche pour cet exemple. Or,
comme seul le volume global de tore englobé dans la maille peut étre calculé, alors seul un
unique détecteur peut étre défini pour toutes les particules entrant dans n’importe quel
morceau du tore englobé dans la maille. Ainsi, le flux calculé sera le méme flux moyen
pour les 4 morceaux de tore méme si dans la réalité le flux sera plus intense a droite du
mur.

Alinsi, pour ce type de cas particulier, seul un flux moyen pour I’ensemble du volume
de la cellule englobée dans une maille peut étre calculé. Dans le cas ou le flux est si-
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(a) Vue 3D du cas particulier. (b) Coupe en z=0 du cas particulier.

FIGURE 4.5 — Cas particulier d’une forme chevauchant une maille en plusieurs endroits.

gnificativement différent, la valeur obtenue pourra avoir un impact non négligeable sur
le résultat. Néanmoins, ce genre de cas particulier sera généralement limité en pratique
car il ne se produit que rarement. D’autre part, 'impact de ce genre de situation pourra
également étre limité en utilisant un maillage suffisamment fin. En effet, avec un maillage
fin, la probabilité de couper une cellule en plusieurs endroits peut étre réduite de maniere
générale (méme si cela reste dépendant de la géométrie).

(a) Vue 3D du cas particulier. (b) Coupe en z=0 du cas particulier.

FIGURE 4.6 — Cas particulier d’une forme chevauchant une maille en plusieurs endroits avec un matériau
absorbant et une source de particules.

En somme, malgré les limites intrinseques du maillage cartésien adapté automatique-
ment, son utilisation permettra d’améliorer la précision des résultats des calculs d’analyse
d’activation neutronique. Ce maillage permet en effet de découper automatiquement le
modele. De plus, ses conséquences sur les performances du transport de particules par
méthode Monte-Carlo est moindre en comparaison de celui d’'un maillage adapté a la géo-
métrie. Enfin, les problématiques liées a la mémoire nécessaire sont elles aussi minimisées
en comparaison d'un maillage tétraé¢drique. Les avantages apportés par le maillage adapté
automatiquement sont évalués dans la partie 4.4.
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4.4 Le choix du maillage cartésien adapté automatiquement

L’utilisation d’un maillage cartésien adapté automatiquement a la géométrie a pour
but de respecter les objectifs de la méthodologie développée dans cette these. En effet, le
procédé doit étre automatisé afin de pouvoir étre utilisable dans un contexte industriel.
Le maillage cartésien adapté automatiquement est donc congu pour répondre au mieux a
cet objectif. Afin de caractériser le gain apporté par ce maillage, différents tests ont été
élaborés et sont présentés dans cette sous partie.

4.4.1 Choix des parametres du maillage pour le calcul des flux neutroniques

Avant de présenter les tests d’évaluation du MC2A, il est d’abord nécessaire de s’in-
téresser a la maniere dont est défini le maillage cartésien non conforme. En effet, par
définition, le maillage conforme a la géométrie est congu de telle sorte a ajouter autant
de mailles que nécessaire afin de s’adapter au modele. Les dimensions des mailles ne sont
donc pas librement configurables pour ce type de maillage. A l'inverse, pour un maillage
cartésien non conforme, les dimensions de chaque maille sont totalement définies par 1'uti-
lisateur en spécifiant les dimensions du maillage et le nombre de mailles par direction.
L’inconvénient de cette méthode est que la taille d’'une maille peut influer sur le flux
calculé méme si le maillage cartésien est adapté automatiquement a la géométrie.

En effet, si I'utilisateur définit des mailles de grandes dimensions, alors, méme si le
volume de cellule englobée est précisément calculé, seul le flux moyen pour la totalité de
ce volume pourra étre obtenu. Il en est de méme pour un maillage conforme ou la taille
maximale du motif de base est un parametre défini par I'utilisateur. En somme, quel
que soit le type de maillage utilisé, les dimensions d’une maille auront une influence non
négligeable sur le résultat du calcul d’activation neutronique. Plus le maillage sera fin,
plus les gradients de flux seront précisément pris en compte. Cependant, plus le maillage
sera fin, plus le colit numérique sera important. Le calcul du DelD H*(10) résultant de
I’activation neutronique sera donc fortement impacté par les caractéristiques du maillage
utilisé lors du calcul des flux neutroniques. Il est donc nécessaire de trouver un compromis
entre finesse du maillage, colit numérique et précision des résultats.

De maniere générale, il est pertinent de placer entre 1 et 1 000 mailles par direction
afin d’obtenir une bonne précision et un temps de calcul raisonnable. Ce nombre de
mailles reste cependant arbitraire et un nombre plus faible ou plus important de mailles
pourrait étre utilisé afin d’obtenir un meilleur compromis précision/performance selon le
systéme étudié. Etant donné qu'il n’existe pas de méthode permettant de dimensionner
automatiquement le maillage utilisé pour le calcul des flux neutroniques, le nombre de
mailles par direction utilisé dans la méthodologie présentée dans ce manuscrit sera au
maximum égal & 1 000. Le nombre total de mailles ne devra également pas dépasser 10°
car au-dela de ce nombre le colit numérique devient trop important.

4.4.2 Comparaison au maillage tétraédrique

L’utilisation d’un maillage superposé a la géométrie est a l'origine de problématiques
numeériques pouvant restreindre le cadre d’application d’un outil de calcul. Par exemple, la
mémoire vive (Random Access Memory (RAM) en Anglais) nécessaire afin de stocker les
données d'un maillage peut étre un des parametres limitant des codes de calcul nécessitant
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un maillage. En effet, si la RAM nécessaire est supérieure a la RAM disponible, il sera
impossible d’effectuer le calcul souhaité. De la méme maniere, la durée d’un calcul peut
également étre un parametre limitant la simulation de I'activation neutronique. En effet,
plus le nombre de mailles a simuler est important, plus le nombre de calculs d’inventaire
isotopique est important. La méthodologie d’analyse d’activation neutronique développée
étant a vocation industrielle, il est donc impératif de prendre en compte la mémoire
nécessaire et la durée des calculs afin de pouvoir simuler les conséquences de 'activation
neutronique.

4.4.2.1 Mémoire vive nécessaire pour le maillage

Afin de définir un maillage tétraédrique, il est nécessaire de connaitre la position de
chaque sommet de chaque tétraedre composant le maillage. Cela se traduit par le stockage
de 4 points, soit 12 coordonnées. Chacune de ces valeurs est généralement stockée dans
une variable numérique de type double précision nécessitant 8 octets de mémoire. Ainsi,
chaque tétraedre du maillage nécessitera 96 octets dans le pire des cas pour étre mis en
mémoire. En pratique cette taille peut étre réduite en stockant uniquement un entier
permettant d’identifier un point; un entier étant stocké sur 4 octets. En effet, comme
chaque point peut étre réutilisé par un autre tétraedre, la mémoire totale peut étre réduite
en stockant tous les points une unique fois et en définissant les tétraedres grace aux
identifiants de 4 points. Ainsi, la mémoire totale nécessaire au stockage des données d'un
maillage tétraédrique est donnée par ’équation 4.2

RAMtet = 16 k Ntet + 24 % Npoints (42)

avec :
- Nyt le nombre de tétraedres du maillage
+ Npoints le nombre de total de points utilisés dans le maillage.

De la méme maniere, un maillage cartésien non conforme a la géométrie nécessite 60
octets pour étre défini (les dimensions du maillage, la position de son centre et le nombre
de mailles par direction). Cependant, le MC2A ainsi que le MCEP nécessiteront plus
de mémoire afin d’étre stockés. En effet, pour chaque cellule englobée dans une maille,
il sera nécessaire de stocker la proportion de volume englobée dans la maille ainsi que
Iidentifiant de la cellule. Ces deux valeurs sont stockées sur un total de 16 octets. La
mémoire nécessaire au stockage du maillage cartésien adapté automatiquement peut donc
étre calculée d’apres I’équation 4.3

Nmaille
RAMadapt = Z 16 % Ncel,i + 60 (43)
i=1
ou :
- Nypaitte €st le nombre total de mailles
- Neeri est le nombre de cellules englobées dans la maille ¢.

D’apres les équations 4.2 et 4.3, il est possible de constater que plus le nombre de mailles
est important, plus la RAM nécessaire afin de contenir les données sera grande. De plus,
la dépendance au nombre de cellules englobées dans les mailles ainsi que I'impossibilité de
prédire le nombre de mailles dans le cas d’un maillage tétraédrique ne permettent donc
pas de comparer la RAM nécessaire pour chacun de ces deux maillages dans le cas général.
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Différentes géométries ont donc été maillées avec un maillage adapté automatiquement
et un maillage tétraédrique afin de comparer la mémoire vive nécessaire a la conservation
des données pour des exemples concrets. Le maillage avec détection des cellules par échan-
tillonnage de points n’a pas été testé pour cet exemple car la RAM nécessaire pour ce type
de maillage est majorée par la RAM nécessaire au maillage cartésien adapté automatique-
ment. En effet, avec le MCEP, seul un nombre inférieur ou égal de cellules englobées dans
une maille pourra étre détecté par rapport au cas du maillage adapté automatiquement.

Le maillage tétraédrique a été réalisé avec le logiciel Netgen [SCHOBERL, 1997]. Netgen
est un logiciel de maillage tétraédrique open source prenant en charge différents formats
de géométrie dont le format STEP. Comme cela a été indiqué précédemment, la dimension
des mailles d’un maillage tétraédrique n’est pas pleinement configurable. Il est cependant
possible de spécifier la précision du maillage. Etant donné que le colit numérique augmente
avec le nombre de mailles, les tests présentés dans cette partie ont été réalisés de telle
sorte que le nombre de mailles du maillage tétraédrique soit le plus faible possible tout
en conservant une représentation suffisamment précise du modele.

La figure 4.7 présente la vue en coupe d’un maillage tétraédrique d’un cylindre de rayon
R=1.5¢m et de hauteur H=10cm pour différentes précisions de maillages. D’apres la figure
4.7a, il est possible de constater qu’en choisissant une précision de maillage grossiere, la
forme circulaire du cylindre n’est plus respectée. Le tableau 4.1 présente la RAM nécessaire
pour contenir les données du maillage tétraédrique du cylindre en fonction de la précision
du maillage. La RAM nécessaire dans le cas d’'un maillage ayant une précision moyenne
est de 13.81kilo-octets alors qu’elle est de 320.91k0 pour un maillage fin soit plus de 23 fois
plus. Ainsi, d’apres ces constations, il a été choisi d’utiliser un maillage tétraédrique de
précision moyenne pour les tests présentés dans cette partie afin de conserver une bonne
représentation du modele tout en limitant la RAM nécessaire.

(a) Vue en coupe du cylindre pour (b)
un maillage grossier.

Vue en coupe du cylindre pour
un maillage moyen.

(¢) Vue en coupe du cylindre pour
un maillage fin.

FIGURE 4.7 — Vue en coupe du maillage tétraédrique d’un cylindre pour différentes précisions.

Nombre points Nombre de mailles RAM (en ko)
Grossier 57 131 3.46
Moyen 228 521 13.81
Fin 3 240 15 197 320.91

TABLE 4.1 — Nombre de points, de tétraedres et RAM nécessaire pour contenir les données du maillage

conforme au cylindre
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Trois différentes géométries ont été testées : un cube de c6té 10cm évidé par une sphere
de rayon R=4cm, un composant électronique et le coeur d'un réacteur nucléaire expé-
rimental simplifié. Le composant électronique est inclus dans une boite de dimensions
0.975%2.15%0.1875cm? et le coeur de réacteur nucléaire dans une boite de dimensions
160.0*160.0*60cm?. Les figures 4.8, 4.9, 4.10 présentent respectivement les géométries et
les maillages tétraédriques pour le cube évidé, le composant électronique et le réacteur
nucléaire simplifié.

Le tableau 4.2 contient le nombre total de mailles, la RAM utilisée et le temps de calcul
pour le maillage tétraédrique et pour différents nombres de mailles par direction pour
le MC2A dans le cas du cube évidé. Les tableaux 4.3 et 4.4 résument respectivement les
mémes données pour le composant électronique et pour le coeur de réacteur expérimental.
Le nombre de mailles est identique dans chaque direction de 'espace pour les trois tests
réalisés.

¥ ..;

%

a) Géométrie du cube évidé.
(2) (b) Maillage tétraédrique obtenu avec Netgen pour le

cube évidé.

FIGURE 4.8 — Géométrie et maillage tétraédrique pour le cube évidé.

Nombre de mailles total | RAM (en ko) | Temps calcul (en s)
Tétraédrique 1267 29.82 0.22
Cartésien (10 mailles par direction) 1 000 29.82 37.13
Cartésien (20 mailles par direction) 8 000 230.91 305.00
Cartésien (30 mailles par direction) 27 000 840.80 931.39

TABLE 4.2 — Nombre de mailles total, RAM nécessaire pour contenir les données du maillage et temps
de calcul du maillage pour le modeéle du cube évidé.

D’apres les tableaux 4.2, 4.3 et 4.4, il est possible de constater que pour les trois géomé-
tries étudiées dans cette partie, la RAM nécessaire pour contenir les données du maillage
est équivalente entre le maillage tétraédrique et le maillage cartésien adapté automatique-
ment. En effet, il faut 29.82ko pour contenir les données de 1 267 mailles tétraédriques
et 29.82ko pour les données de 1 000 mailles cartésiennes pour le modele du cube évidé.
De méme, pour les 67 332 tétraedres du maillage du composant électronique, il faut 1
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(a) Géométrie du composant électronique.

cube composant électronique.

(b) Maillage tétraédrique obtenu avec Netgen pour le

FIGURE 4.9 — Géométrie et maillage tétraédrique pour le composant électronique.

Nombre de mailles total | RAM (en ko) | Temps calcul (en s)
Tétraédrique 67 332 1 667.90 14.34
Cartésien (10 mailles par direction) 1 000 22.37 19.02
Cartésien (20 mailles par direction) 8 000 165.09 130.32
Cartésien (30 mailles par direction) 27 000 550.50 390.33
Cartésien (40 mailles par direction) 64 000 1190.43 929.40
Cartésien (50 mailles par direction) 125 000 2 242.85 1 310.20

TABLE 4.3 — Nombre de mailles total, RAM nécessaire pour contenir les données du maillage et temps
de calcul du maillage pour le modéle du composant électronique.

(b) Maillage tétraédrique obtenu avec Netgen pour le

(a) Géométrie du réacteur nucléaire expérimental sim- réacteur nucléaire expérimental simplifié.

plifié.

FIGURE 4.10 — Géométrie et maillage tétraédrique pour le réacteur nucléaire expérimental simplifié.

Nombre de mailles total | RAM (en Mo) | Temps calcul (en s)
Tétraédrique 1 986 293 45.63 2874.45
Cartésien (10 mailles par direction) 1000 0.08 173.83
Cartésien (50 mailles par direction) 125 000 3.29 8 869.13
Cartésien (100 mailles par direction) 1 000 000 21.44 77 904.30

TABLE 4.4 — Nombre de mailles total, RAM nécessaire pour contenir les données du maillage et temps
de calcul du maillage pour le modeéle du réacteur nucléaire expérimental.

667.90ko et 1 190.43ko pour le maillage cartésien. Enfin, environ 45Mo de RAM sont uti-
lisés pour contenir les données du maillage tétraédrique du réacteur nucléaire expérimental
et 21 Mo pour le maillage adapté automatiquement (qui utilise environ deux fois moins
de mailles). Cette quantité de mémoire étant relativement proche, la mémoire nécessaire
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pour contenir les deux types de maillage sera donc environ équivalente. Cependant, ces
exemples ont été réalisés de telle sorte a contenir un nombre équivalent de mailles entre
le maillage cartésien et tétraédrique. Dans le cas général, le maillage tétraédrique peut
contenir un nombre tres important de mailles selon la complexité du modele. Avec ce
type de maillage, il n’est donc pas possible de limiter la quantité de RAM nécessaire pour
contenir les données du maillage.

Enfin, la figure 4.10b permet d’illustrer la complexité du maillage tétraédrique conforme
a la géométrie. En effet, la taille des mailles n’est pas uniforme et un grand nombre de
mailles peut étre regroupé dans une petite zone du modele. Utiliser un maillage cartésien
uniforme permet donc de mieux répartir les zones pouvant étre activées par des neutrons
dans le modele.

4.4.2.2 Durée de mise en place des maillages

Un autre parametre peut s’avérer étre limitant pour la simulation des effets de 'acti-
vation neutronique : il s’agit du temps de calcul nécessaire a la mise en place du maillage.
Cette durée vient se cumuler avec les autres temps de calcul. 11 est donc judicieux de la
limiter le plus possible. En effet, ce temps de calcul ne doit pas étre prohibitif afin de pou-
voir obtenir des résultats dans des délais raisonnables. Les exemples de la partie 4.4.2.1
ont donc été utilisés afin d’étudier le temps nécessaire a la mise en place du maillage.

D’apres les résultats présentés dans les tableaux 4.2, 4.3 et 4.4, les temps de mise en place
du maillage cartésien adapté automatiquement sont nettement supérieurs a ceux pour le
maillage tétraédrique a nombre de mailles équivalent. En effet, le temps nécessaire est de
0.22s pour le maillage tétraédrique du cube évidé alors qu’il est de 37.13s pour un MC2A
contenant 1 000 mailles. De méme, le composant électronique nécessite 14.34 secondes
pour la mise en place du maillage tétraédrique et environ 950s pour le maillage cartésien
(pour un nombre de mailles similaires). Le réacteur nucléaire utilise quant a lui 2 874.45s
pour le maillage tétraédrique et 77 904.30s pour le MC2A (pour un nombre de mailles
deux fois plus faible). Le temps de calcul du maillage cartésien adapté automatiquement
est donc nettement supérieur en comparaison de celui du maillage tétraédrique. Afin de
limiter cette problématique, la parallélisation du procédé a donc été mise en place.

La parallélisation consiste a réaliser plusieurs calculs numériques en méme temps. Pour
cela, différentes taches distinctes réalisant le méme type de calcul sont effectuées sur
plusieurs coeurs du processeur. Une tache est alors appelée thread de calcul. La parallé-
lisation du calcul du maillage tétraédrique est nativement présente sur Netgen. Le temps
de calcul a ainsi été obtenu pour différents nombres de threads pour le réacteur nucléaire
étant donné que ce modele est le plus réaliste par rapport aux modeles qui pourraient étre
simulés. La figure 4.11 présente les temps de calcul du maillage en fonction du nombre de
threads utilisés pour différentes configurations de maillage.

La figure 4.11, montre que pour le maillage tétraédrique généré avec Netgen, quel que
soit le nombre de threads utilisés, la durée du calcul reste environ similaire et égale a
2300s. Pour le MC2A | la durée de mise en place diminue grandement avec le nombre de
threads utilisés méme si un régime de saturation apparait entre 8 et 16 threads.
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—@— Maille cartésien adapté automatiquement (10 mailles par direction)
—®— Maille cartésien adapté automatiquement (50 mailles par direction)

Maille cartésien adapté automatiquement (100 mailles par direction)

FIGURE 4.11 — Temps de calcul pour la mise en place du maillage en fonction du nombre de threads pour
différentes configurations de maillage.

Efficacité

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

Nombre de threads

—@— Maillage tétraédrique
—8— Maille cartésien adapté automatiquement (10 mailles par direction)
—@— Maille cartésien adapté automatiquement (50 mailles par direction)

Maille cartésien adapté automatiquement (100 mailles par direction)

FIGURE 4.12 — Gain d’efficacité pour la mise en place du maillage en fonction du nombre de threads
pour différentes configurations de maillage.

La figure 4.12 donne le gain d’efficacité pour la mise en place maillage en fonction du
nombre de threads pour différentes configurations de maillage. Le gain d’efficacité est
environ constant et égal a 20% pour le maillage tétraédrique pour n’importe quel nombre

91



CHAPITRE 4. ETUDE DES PROBLEMATIQUES GEOMETRIQUES LIEES A L’ACTIVATION
NEUTRONIQUE

de threads testés. Pour le maillage cartésien avec 10 et 50 mailles par direction, le gain
semble similaire et atteindre jusqu’a un facteur 4.5 pour 16 threads. Enfin, pour le MC2A
avec 100 mailles, le gain maximal est également atteint pour 16 threads et est égal a 7.74.
Ainsi, la parallélisation du calcul du maillage cartésien adapté automatiquement permet
un gain d’efficacité important. Enfin, en extrapolant le nombre de mailles du MC2A
pour le modele du réacteur nucléaire pour atteindre le nombre de mailles du maillage
tétraédrique, la durée nécessaire serait approximativement égale a 20 000s. Ainsi, pour
cet exemple, le calcul du maillage cartésien resterait environ 10 fois plus lent que celui du
maillage tétraédrique en utilisant 16 threads de calcul.

Néanmoins, d’apres le tableau 4.4, il est possible d’observer un des inconvénients du
maillage tétraédrique. En effet, le nombre de tétraedres qui composent ce maillage est
d’environ 2 millions. Ce nombre de mailles ne peut pas étre ajusté par l'utilisateur étant
donné que le maillage tétraédrique est généré de maniere itérative. De plus, ce nombre
de mailles peut étre nettement supérieur au nombre de mailles nécessaire afin de prendre
en compte de maniere précise les gradients de flux. Or, plus le nombre de mailles est
important, plus le temps de calcul sera grand. En fonction du modele, ce nombre peut
devenir significatif et le temps de calcul du flux neutronique et des inventaires isotopiques
pour chaque maille peut donc devenir prohibitif. Ainsi, en utilisant un maillage cartésien
adapté automatiquement il est possible de limiter judicieusement le temps cumulé de la
chaine de calcul du DeD H*(10).

En somme, bien que le maillage tétraédrique soit bien plus rapide a mettre en place
que le maillage cartésien adapté automatiquement (10 fois plus rapide pour le modele du
réacteur nucléaire) et que la RAM nécessaire soit équivalente, les inconvénients inhérents
a ce maillage ne permettent pas de réaliser une méthode a vocation industrielle utilisant
ce maillage. En effet, le nombre de mailles ne peut pas étre pleinement configuré. Il peut
étre nécessaire de passer par un logiciel tiers afin de générer le maillage tétraédrique. De
plus, la répartition des mailles n’est pas uniforme comme sur le maillage cartésien.

Par ailleurs, la durée de mise en place du maillage n’est généralement pas le parametre
limitant. En effet, les calculs des flux neutroniques et des inventaires isotopiques requierent
un temps nettement supérieur en comparaison du temps nécessaire a la mise en place du
maillage. La parallélisation du calcul du maillage cartésien a cependant permis un gain
notable d’efficacité (jusqu’a un facteur 7.74 pour I'exemple du réacteur nucléaire simplifié).
Enfin, pour de nombreux modeles testés (mais non présentés ici), le maillage tétraédrique
a rencontré divers problemes I'empéchant d’aboutir a la finalisation du maillage. Ainsi,
il apparait que l'utilisation du maillage cartésien adapté automatiquement représente un
meilleur choix en comparaison du maillage tétraédrique malgré sa plus faible efficacité en
terme de temps de calcul.

4.4.3 Performance et précision du maillage

Le maillage choisi afin de simuler les effets de I'activation neutronique est cartésien
uniforme. Cependant, il est soit possible d’'utiliser le maillage adapté automatiquement
soit le MCEP (présenté dans la section 4.3.1) pour la détermination des proportions de
cellules ; tous deux étant cartésiens et uniformes. Les deux maillages ont donc été testés
sur deux exemples afin de comparer leur précision et leur performance.
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Le premier exemple choisi est le cube de coté 10cm évidé par la sphere de rayon R=4cm
présenté dans la partie 4.4.2. Le deuxiéme exemple choisi est similaire au premier a 1’ex-
ception que la sphere évidant le cube est transformée en coquille d’épaisseur e=0.4cm et
de rayon extérieur R=4cm. Pour les deux exemples, seule une unique maille a été utilisée
pour le maillage (la maille est donc le maillage lui-méme) afin de pouvoir calculer analyti-
quement les volumes définis. Ceci n’enléve pas le caractere général de cette analyse vu que
le temps de calcul est proportionnel au nombre de mailles. Or, le nombre de mailles est
identique entre les deux maillages. Les résultats pour n’importe quel nombre de mailles
peuvent donc étre extrapolés a partir de ceux pour une unique maille.

D’apres les données du premier exemple, le volume de cellule évidée englobée par la
maille calculé analytiquement est égal & 731.917cm? et le volume de la sphére est égal
a 268.083cm?. De méme, pour le second exemple, le volume du cube évidé est égal A
927.350cm? et celui de la coquille est égal & 72.650cm3. Différents nombres de points par
direction ont été utilisés pour le calcul du volume de cellule englobée par la méthode
d’échantillonnage de points. Pour cette méthode, le nombre de points par direction est
choisi comme identique dans chaque direction. Autrement dit, s’il y a par exemple 10
points par direction, le nombre total de points échantillonnés est de 103. La figure 4.13
présente 'écart relatif sur le calcul du volume avec un MCEP en fonction du temps de
calcul pour 'exemple du cube évidé par la sphere. La valeur de référence utilisée est le
volume calculé analytiquement et la valeur comparée est le volume de cellule englobée
calculé numériquement. L’étiquette associée aux points sur la figure 4.13 donne le nombre
de points utilisés par direction. L’écart relatif est défini par ’équation 4.4

‘/;omp
rel — -1 4.4
et = 7 (4.4)

ou :
- Ml €St écart relatif
* Veomp €st la valeur comparée
- Vyer est la valeur utilisée comme référence.

L’erreur relative commise sur le calcul du volume du cube évidé et de la sphere évi-
dant le cube est respectivement de —1.44 % 107 et 0.0 (a la précision numérique utilisée)
dans le cas du MC2A. Le temps nécessaire a I'obtention de ces valeurs est de 36.77ms.
D’apres la figure 4.13, en utilisant le méme temps de calcul pour le MCEP | I'erreur relative
absolue pour la sphere serait environ égale a 5.0% et celle sur le cube serait approximati-
vement égale a 2.0%. De plus, pour I'exemple du cube évidé par la sphere, I'erreur relative
prise en valeur absolue diminue lorsque le nombre de points échantillonnées par direction
augmente.

Pour 'exemple du cube évidé par la coquille, 'erreur relative obtenue avec le maillage
adapté automatiquement est de —1.44 x 107! pour le cube et nulle (& la précision numé-
rique utilisée) pour la coquille. Le temps de calcul nécessaire dans ce cas était de 45.96ms.
La figure 4.14 donne l'erreur relative sur le calcul du volume en utilisant un MCEP en
fonction du temps de calcul pour 'exemple du cube évidé par la coquille. Plusieurs phéno-
menes peuvent étre observés d’apres ces résultats. En premier lieu, pour un grand nombre
de points par direction utilisé, I'’erreur relative semble tendre vers 0. De plus, pour le méme
temps de calcul nécessaire pour le MC2A, 'erreur relative pour la coquille serait environ
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FIGURE 4.13 — Erreur relative sur le calcul du volume en fonction du temps de calcul pour 'exemple du
cube évidé par la sphere (’étiquette associée aux points donne le nombre de points utilisés par direction
pour la méthode par échantillonnage de points).
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FIGURE 4.14 — Erreur relative sur le calcul du volume en fonction du temps de calcul pour I’exemple du
cube évidé par la coquille (I’étiquette associée aux points donne le nombre de points utilisés par direction
pour la méthode par échantillonnage de points par méthode Monte-Carlo).

égale 5.0% et 0.5% pour le cube évidé. L’erreur relative absolue augmente parfois pour le
cube et la coquille lorsque le nombre de points échantillonnés augmente. En particulier,
pour la coquille, 'erreur relative passe de -0.9% avec 10 points par direction a -17.41%
pour 20 points par direction. Enfin, pour les deux exemples présentés, l'erreur relative
absolue est toujours plus faible pour la zone ayant le plus grand volume. En effet, le cube
a un volume supérieur a ceux de la sphere et de la coquille et son erreur relative est plus
faible dans les deux cas. Ainsi, il semblerait d’apreés ces résultats qu’a temps de calcul
équivalent (entre MC2A et MCEP) I'erreur relative commise sur le calcul du volume de
cellule englobée puisse monter jusqu'a 5.0% avec le maillage par méthode Monte-Carlo.
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De plus, le maillage adapté automatiquement semble donner des résultats ayant une tres
bonne précision. Concernant le MCEP| plus le nombre de points échantillonnés augmente,
plus 'erreur relative semble tendre vers zéro. Cependant, ’erreur relative augmente parfois
lorsque le nombre de points échantillonnés par direction augmente. Ceci suggere qu’il
n’existe pas de nombre optimal de points permettant a la fois d’optimiser la précision
et la durée du calcul. En effet, il ne semble pas possible de définir un nombre de points
a échantillonner afin d’avoir une erreur relative inférieure a une précision donnée. En
utilisant un grand nombre de points, le temps de calcul pourrait devenir prohibitif (ce
calcul étant réalisé pour chaque maille) sans garantir la précision du résultat. Enfin, il
semblerait que les zones de faible volume soient moins bien échantillonnées que les zones
de plus grand volume.

En somme, méme si le temps de calcul peut étre inférieur dans le cas du maillage par
méthode Monte-Carlo par rapport au cas du maillage adapté automatiquement (selon le
nombre de points échantillonnés), il semblerait qu’il ne soit pas possible de définir un
nombre de points permettant d’optimiser a la fois la précision et la durée du calcul. De
plus, les petits volumes pourraient ne pas étre précisément calculés avec le maillage par
échantillonnage de points. Enfin, le maillage adapté automatiquement fournit des résultats
extrémement précis. Ainsi, vu que la méthodologie d’analyse d’activation élaborée durant
cette these doit étre optimisée et automatisée, I'utilisation du maillage adapté automa-
tiquement semble étre le meilleur compromis. La partie 4.4.4 a donc pour but d’évaluer
I'impact du gain de précision apporté par le MC2A.

4.4.4 Evaluation du gain de précision

L’utilisation du maillage adapté automatiquement permet de calculer précisément les
volumes des cellules englobées dans chaque maille. D’apres les résultats de la section
4.4.3, il semblerait qu’a temps de calcul équivalent entre MC2A et MCEP T'erreur relative
sur le calcul des volumes par échantillonnage de points puisse monter au-dela de 5% en
valeur absolue. Bien que cet écart puisse paraitre négligeable, il peut en réalité avoir un
impact significatif sur le résultat du calcul qui du fait du couplage entre les différentes
étapes présente déja des incertitudes élevées. En effet, le flux neutronique présente une
incertitude statistique qui se propage sur le calcul d’inventaire. De méme, l'inventaire
isotopique est calculé a ’aide d’un solveur d’ODE donnant le résultat avec une tolérance
définie par 'utilisateur (détails dans la section 5.3.2.1). Enfin, le calcul du DeD H*(10) est
également réalisé a I'aide d’une méthode Monte-Carlo a laquelle une incertitude statistique
est également associée. Ainsi, plusieurs sources d’incertitudes sont présentes lors du calcul
de I'impact de I'activation neutronique. Il est alors judicieux de les minimiser afin d’avoir
un résultat suffisamment précis. Le but de cette partie est donc de présenter les grandeurs
impactées par le maillage adapté automatiquement ainsi qu’un exemple de simulation de
I’activation neutronique permettant de constater 'influence de la précision du calcul des
volumes de cellules englobées dans une maille.

4.4.4.1 Impact du maillage adapté automatiquement sur la précision du flux neutronique
et des inventaires isotopiques

Le maillage adapté automatiquement permet de calculer précisément les volumes des
cellules englobées dans chaque maille du maillage. Ceci a donc plusieurs conséquences
sur la précision du résultat. En effet, connaitre le volume des cellules englobées dans une
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maille permet de définir les détecteurs (au sens du calcul Monte-Carlo) pour lesquels le
flux neutronique peut étre calculé. D’apres ’équation 3.7, il est possible de constater que
le volume du détecteur est nécessaire afin d’obtenir le flux neutronique. Or, si le volume
est calculé précisément, alors le flux neutronique le sera aussi. De la méme maniere,
I'inventaire isotopique est calculé a I'aide de l'inventaire isotopique initial déterminé a
partir de la composition du matériau et du volume de matériau. Ainsi, le calcul précis
du volume de matériau englobé dans la maille aura donc un double impact sur le calcul
de DeD H*(10) a la fois au travers du flux neutronique et également sur l'inventaire
isotopique. Enfin, le MC2A permet de détecter I’ensemble des cellules englobées dans une
maille alors que le MCEP ne permet que de tester un échantillon fini de points. Il est donc
possible de ne pas détecter certains volumes de cellule englobée dans une maille dans le
cas du MCEP.

4.4.4.2 Exemple de sensibilité au volume de cellule englobée dans une maille

Afin de caractériser 'impact du maillage sur le DelD H*(10), un calcul d’activation
neutronique a été réalisé sur un modele simplifié. Le modele représente une expérience de
calcul de section efficace microscopique de diffusion. La géométrie complete du modele se
trouve sur la figure 4.15. Un dispositif expérimental sous forme d’un cube de 20cm de coté
est placé sur un socle de titane naturel. Le support en titane est lui-méme posé sur une
tige de titane naturel posée sur un socle en béton. Le dispositif expérimental est irradié
par un faisceau circulaire de neutrons de rayon R=5cm parallele a I'axe +y centré (en x
et z) sur le centre du dispositif expérimental a la position y=-40cm. La source génére des
neutrons de 14MeV et son intensité est de 2.0 10°n/s. Le scénario d’irradiation consiste
en une phase d’irradiation a 100% d’intensité pour une durée de 30 jours suivie d’une
phase de refroidissement (intensité a 0%) d’'une durée de 1 jour.

Le dispositif expérimental est composé de 3 plaques de titane naturel séparées par des
plaques d’Or naturel pur d’épaisseur 0.2cm et de coté 20cm. La plaque centrale a pour
dimensions 20cm*20em*10cm et les deux plaques extérieures ont la méme épaisseur égale
a 4.8cm. La disposition des plaques dans le dispositif expérimental peut étre observée
plus précisément sur la figure 4.16. Le cartographie du DelD H*(10) a été calculée sur
un maillage de dimensions 100cm*100cm*127¢m. Le centre du maillage est a la position
(0.0,0.0,58.5¢m) et le nombre de mailles utilisé est de 100%100*127. Le méme maillage a
été utilisé pour le calcul du flux neutronique a I'exception que la résolution utilisée était
de 10 mailles par direction. Le calcul a été réalisé en utilisant le MC2A et le MCEP avec
40 points testés par direction (soit un total de 64000 points par maille) afin d’obtenir un
temps de calcul équivalent a celui du MC2A. Les deux calculs ont entierement été réalisés
avec RayActive mais en choisissant la méthode de calcul des volumes de cellule englobée
selon le type de maillage utilisé. Le matériau environnant est de l'air. Les compositions
massiques des différents matériaux utilisés se trouvent en annexe C.1.

La figure 4.17 présente le zonage du DeD H*(10) pour le modele du dispositif expéri-
mental avec le maillage adapté automatiquement et la figure 4.18 celui avec le maillage
par échantillonnage de points. Le zonage a été caché pour les x<0.0 afin de pouvoir obser-
ver les valeurs au niveau du dispositif expérimental. D’apres ces résultats, il est possible
de constater que pour les deux maillages, le zonage semble similaire. De plus, il apparait
qu’autour du dispositif, le DeD [1*(10) est inférieur a 2mSv/h. Une asymétrie des résul-

96



CHAPITRE 4. ETUDE DES PROBLEMATIQUES GEOMETRIQUES LIEES A L’ACTIVATION
NEUTRONIQUE

FIGURE 4.15 — Géométrie du modele utilisé pour tester I'impact du maillage adapté automatiquement
et par échantillonnage de points.

FIGURE 4.16 — Géométrie du dispositif expérimental du modele utilisé pour tester I'impact du maillage
adapté automatiquement et par échantillonnage de points.

tats semble également étre présente. En effet, le DelD H*(10) semble étre plus élevé dans
la zone des y négatifs que dans celle des y positifs le long de I'axe passant par le centre
du dispositif expérimental. Du c6té des y positifs, le DelD H*(10) présente une zone ou
sa valeur est inférieure & 2mSwv/h alors que ce n’est pas le cas pour les y négatifs. Cette
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asymétrie semble étre cohérente avec la source de neutrons qui est placée a 30cm de la
face -y du dispositif expérimental et qui émet des neutrons selon 'axe +y.

< 80 pSv { mois

FIGURE 4.17 — Zonage du DeD H*(10) pour le modele du dispositif expérimental avec le maillage adapté
automatiquement pour x>0.

En regardant plus précisément les figures 4.17 et 4.18, des différences entre les zonages
pour les deux types de maillage peuvent étre remarquées. En effet, la zone pour laquelle le
DeD H*(10) est supérieur a 2mSwv/h semble plus grande dans le cas du maillage adapté
automatiquement. De la méme manieére, la zone du DeD H*(10) inférieur & 2mSv/h
semble étre plus étendue dans le cas du maillage par échantillonnage de points. Afin
d’observer en détail ces écarts, le DeD H*(10) a été tracé le long de 'axe des y au niveau
du centre du dispositif expérimental (en x=0cm et z=117cm) sur la figure 4.19.

D’apres la figure 4.19, plusieurs constats peuvent étre faits. Tout d’abord, la ten-
dance des résultats entre les deux calculs semble cohérente. De plus, la dissymétrie du
DeD H*(10) semble étre confirmée avec des valeurs plus faibles au niveau des y positifs
que des y négatifs (la source émettant depuis les y négatifs). Cependant, un écart systéma-
tique semble étre visible sur ’ensemble des points a ’exception des positions proches des
plaques d’Or (en y=+45.1cm). En effet, pour les positions ou se trouvent les plaques d’Or,
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FIGURE 4.18 — Zonage du DeD H*(10) pour le modeéle du dispositif expérimental avec le maillage par
échantillonnage de points pour x>0.

le DeD H*(10) semble plus faible dans le cas du maillage par échantillonnage de points
que dans le cas du maillage adapté automatiquement. L’écart relatif défini par I’équation
4.4 entre les deux séries a donc été tracé sur la figure 4.20 en utilisant les valeurs pour le
maillage adapté automatiquement comme valeurs de référence.

D’apres la figure 4.20, il apparait tout d’abord que pour I’ensemble des positions le
long de 'axe y, le DeD H*(10) calculé a I'aide du MC2A est plus grand que celui calculé
avec le MCEP. En effet, un écart relatif moyen de -4.98% est présent entre les deux cas.
De plus, aux positions ou se trouvent les plaques d’Or, le DelD H*(10) est sous-estimé
d’environ 15% dans le cas du maillage par échantillonnage de points. Il semblerait alors
que le type de maillage utilisé soit a l'origine des écarts observés. L’écart relatif étant
maximal au niveau des plaques d’Or, les inventaires initiaux des mailles englobant les
plaques ont donc été analysées. Sur I'ensemble des mailles englobant les plaques d’Or,
I’écart absolu maximal de volume d’Or englobé entre les deux types de maillage est de
14.6¢cm? (une maille faisant 1270cm?) soit un écart de 1.15% entre les deux inventaires en
proportion volumique de cellule englobée. Ainsi, il apparait que pour un écart de calcul
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—— Maillage adapté automatiquement
—— Maillage par échantillonnage MC

10°

DeD H*(10) (en mSv/h)
S

-50 -40 -30 -20 -10 0 10 20 30 40 50
Position dans la direction y (en cm)

FIGURE 4.19 — DeD H*(10) le long de 'axe y pour x=0cm et z=117c¢m dans le cas des maillages adapté
automatiquement et par échantillonnage de points.
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FIGURE 4.20 — Ecart relatif le long de l'axe y pour x=0cm et z=117cm entre les maillages adapté
automatiquement et par échantillonnage de points.

de proportion volumique inférieur a 1.5%, il est possible d’obtenir un écart relatif moyen
sur le DeD H*(10) égal a -4.98% et pouvant méme grimper jusqu’a 15%.

Ainsi, I'exemple du dispositif expérimental présenté dans cette sous partie permet de
constater I'impact du type de maillage utilisé pour le calcul du flux neutronique. En
effet, méme si le maillage par échantillonnage de points semble pouvoir étre utilisé afin de
calculer un DeD H*(10) de maniere cohérente, il présente néanmoins certaines faiblesses
qui peuvent parfois conduire a des écarts significatifs sur le calcul du DelD H*(10). Pour
Iexemple présenté ici, I’écart relatif absolu peut monter jusqu’a 15%. Dans le cas général,
I’écart relatif entre les deux méthodes de calcul des proportions volumiques peut étre
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plus ou moins important selon la complexité du modele. Etant donné que cet écart relatif
ne peut pas étre calculé sans perdre en performance, il est donc plus judicieux d’utiliser
le maillage adapté automatiquement qui permet de calculer précisément les volumes de
chaque cellule englobée dans chaque maille.

4.5 Conclusion

Ainsi, ce chapitre a permis de faire un certain nombre d’observations quant au maillage
utilisé pour le calcul du flux neutronique. En effet, afin de prendre en compte les gradients
de flux neutronique, il est nécessaire d’utiliser un maillage superposé a la géométrie lors de
I’étape de calcul des flux neutroniques. Les différents types de maillage existant ont donc
été présentés en premier lieu. Il est en effet envisageable d’utiliser un maillage ayant un
motif de base de forme quelconque. De plus, selon le motif de base, le maillage peut étre
conforme ou non au modele. Il est également possible d’utiliser un maillage présentant
une structure et selon cette structure, un systeme de coordonnées peut étre privilégié par
rapport a un autre.

Le type de maillage choisi dans cette these est un maillage cartésien régulier non
conforme a la géométrie basé sur des parallélépipedes rectangles. Ce maillage présente
certaines propriétés avantageuses mais s’accompagne également d’un inconvénient limi-
tant le calcul. En effet, le type de maillage choisi permet d’une part de limiter la complexité
de la méthode et d’autre part de limiter le colit numérique du calcul du DelD H*(10).
Le nombre de mailles contenues dans le maillage étant connu avant le lancement de la
simulation, de bonnes estimations de la durée du calcul ainsi que de la RAM nécessaire
peuvent donc étre obtenues a ’avance ce qui n’est pas le cas pour un maillage calculé de
maniere récursive tel qu'un maillage tétraédrique. De plus, le calcul des flux neutroniques
lors du transport Monte-Carlo est plus performant pour un maillage cartésien régulier
que pour les autres types de maillage. La mise en place d’'un maillage conforme a la géo-
métrie peut également échouer ce qui n’est pas le cas pour le maillage choisi dans cette
these. Cependant, un maillage cartésien non conforme a la géométrie présente I'inconvé-
nient majeur de pouvoir contenir des mailles chevauchant plusieurs cellules du modele.
Ceci peut impacter les valeurs du DelD H*(10) car seul un flux neutronique moyen pour
I’ensemble de la maille peut étre calculé. Or, ce flux moyen peut fortement différer du flux
des cellules chevauchées dans une maille et peut donc impacter significativement le calcul
des inventaires isotopiques. Si les inventaires ne sont pas calculés précisément, les sources
de photons de décroissance ne seront donc pas calculées convenablement. Le DelD H*(10)
sera donc différent de celui qui serait obtenu avec les flux neutroniques calculés pour
chaque cellule englobée dans chaque maille.

Afin de s’affranchir de cet inconvénient, il est possible de calculer les proportions volu-
miques des cellules englobées dans chaque maille. Pour cela, il est possible d’utiliser une
méthode Monte-Carlo échantillonnant des points a 'intérieur d’une maille et identifiant
les cellules associées aux points testés. Ceci permet d’obtenir une estimation des volumes
de cellule englobée dans une maille mais a une incertitude statistique pres dépendant du
nombre de points échantillonnés. Avec la méthodologie de RayActive, la géométrie est
réalisée a I’aide de 'outil de CAO de RayXpert®. Ceci permet de calculer précisément les
proportions volumiques de chaque cellule englobée dans une maille. Ainsi, 'utilisation de
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la CAO permet de découper automatiquement le modele afin d’obtenir un maillage car-
tésien conforme a la géométrie. Ce type de maillage est appelé dans ce manuscrit MC2A.
Ce procédé a cependant un inconvénient. En effet, lorsque la méme cellule est chevauchée
a plusieurs endroits par une méme maille, il n’est pas possible de distinguer chaque partie
chevauchée pour le calcul des flux neutroniques et des inventaires isotopiques. Dans le cas
ou le flux neutronique serait fortement différent entre les différents morceaux de la méme
cellule englobée dans une maille, le maillage adapté automatiquement ne pourrait alors
pas distinguer les différents flux et seule une valeur moyenne du flux pourrait étre obtenue.
Cependant, ce cas est particulierement peu probable. En effet, I'utilisation d’une maille
de taille limitée permet de réduire la probabilité qu’apparaisse ce cas de figure. De plus,
la géométrie nécessaire a I'apparition de cette limite est une configuration peu courante.
Le maillage adapté automatiquement ne perd donc généralement pas en précision excepté
dans ce cas qui est rare et identifié.

Une comparaison du maillage adapté automatiquement au maillage tétraédrique a éga-
lement été faite dans ce chapitre sur différentes géométries (une comparaison générale ne
pouvant pas étre réalisée). Pour I'ensemble des géométries testées, il apparait qu’a nombre
de mailles équivalent la RAM nécessaire pour contenir les données du maillage est équi-
valente pour les deux types de maillages. Cependant, le temps de calcul semble nettement
supérieur pour le MC2A par rapport a celui du maillage tétraédrique. La parallélisation
de la mise en place du maillage adapté automatiquement a donc été ajoutée a RayActive
et a permis un gain de performance allant jusqu’a un facteur 7.74 dans les exemples trai-
tés ici. Malgré cela, le temps nécessaire a la génération du maillage (& nombre de mailles
équivalent) reste néanmoins environ 10 fois supérieur pour le MC2A en comparaison du
maillage tétraédrique. Cependant, avec un maillage tétraédrique, il n’est pas possible de
controler le nombre de mailles et de s’assurer d’une répartition homogene des mailles. Or,
le colit numérique est fortement impacté par ces deux aspects de la simulation. Enfin, la
bonne mise en place du maillage tétraédrique n’est pas garantie a 'inverse du MC2A. En
somme, le maillage tétraédrique (ou n’importe quel autre type de maillage conforme a la
géométrie) ne semble pas étre le meilleur compromis par rapport au maillage cartésien
adapté automatiquement.

La derniere sous partie de ce chapitre a été consacrée a ’analyse de la performance
et de la précision du MC2A en comparaison du maillage par échantillonnage de points.
De la méme maniere que pour la comparaison au maillage tétraédrique, la comparaison
du MC2A au MCEP a été effectuée sur différents exemples de géométrie. Il a alors été
observé que le maillage adapté automatiquement permet de calculer tres précisément les
volumes des cellules englobées dans une maille. De plus, dans le cas du maillage par
échantillonnage de points, I'écart relatif obtenu par rapport a la valeur analytique est
d’environ 5% a temps de calcul équivalent (par rapport au temps de calcul du maillage
adapté automatiquement). Ainsi, la précision du MC2A est nettement supérieure a celle
du MCEP. De plus, il n’est pas possible d’adapter automatiquement le nombre de points
a échantillonner par méthode Monte-Carlo afin d’obtenir le meilleur compromis entre
précision et temps de calcul. Enfin, un exemple de calcul de DeD H*(10) a été réalisé
sur une géométrie simplifiée d'un dispositif expérimental de calcul de section efficace
microscopique. D’apres les résultats obtenus, pour un écart inférieur & 1.5% sur le calcul
des proportions volumiques des cellules englobées, ’écart sur le DelD H*(10) calculé peut
monter jusqu’a 15%.
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En somme, étant donné que la méthode d’analyse d’activation RayActive est congue
dans un objectif industriel, il est préférable d’'utiliser le maillage cartésien adapté automa-
tiquement car c’est celui qui répond le mieux aux objectifs fixés dans cette these. En effet,
ce maillage permet de calibrer le nombre de mailles a ’avance limitant ainsi la mémoire
vive nécessaire. Les volumes des cellules englobées sont précisément calculés de maniere
optimale et completement automatique. Un calcul d’inventaire isotopique sera donc né-
cessaire pour chaque fraction de cellule englobée dans chaque maille. Dans la suite de
ce manuscrit, une cellule englobée dans une maille sera désignée par I'acronyme Cellule
Englobée dans une Maille (CEM). Enfin, la structure du maillage permet également de
simplifier le calcul et d’optimiser la performance du transport Monte-Carlo. Néanmoins,
I'utilisateur est libre d’utiliser a sa guise le maillage par échantillonnage de points car la
méthode est également implémentée dans RayActive. Ceci permet d’augmenter la modu-
larité de RayActive et d’adapter le calcul au cas d’utilisation (par exemple un temps de
calcul réduit au détriment d’une précision amoindrie).

A présent que les problématiques géométriques liées & la simulation de lactivation
neutronique ont été introduites, les problématiques numériques vont étre abordées. C’est
I'objet du chapitre 5.
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5.1 Introduction

La simulation du phénomene d’activation neutronique repose sur des méthodes numé-
riques matures qui permettent de calculer précisément chacune des grandeurs nécessaires
de maniere indépendante. En effet, la méthode de transport Monte-Carlo existe depuis
plus de 60 ans et les solveurs d’EDO basés sur la méthode BDF existent depuis les an-
nées 80. Cependant, le couplage de ces méthodes et I'utilisation d’un maillage superposé
a la géométrie entrainent des problématiques numériques qui nécessitent un traitement
particulier afin de pouvoir étre a méme de simuler ’activation neutronique de maniere
industrielle.

Le but de ce chapitre sera donc de présenter les différentes techniques qui ont été ajou-
tées a la méthode R2S afin de respecter au mieux les objectifs fixés pour cette these. Dans
un premier temps, les modifications apportées au calcul Monte-Carlo sont donc présentées.
Puis, I'algorithme de calcul des inventaires isotopiques de RayActive est détaillé. Enfin, la
derniere partie est consacrée a la méthode d’échantillonnage des sources de décroissance
disponible dans RayActive.

5.2 Calcul Monte-Carlo

Une des premieres problématiques numériques qui apparait lors de la simulation de 1’ac-
tivation neutronique concerne le calcul des flux neutroniques par méthode Monte-Carlo.
En effet, le flux neutronique est nécessaire afin de résoudre les équations de Bateman. Or,
ce calcul nécessite d’'importantes ressources numériques. En effet, la méthode Monte-Carlo
permet de calculer des grandeurs en simulant les histoires de particules. Afin d’obtenir
des résultats précis, un grand nombre d’histoires différentes doivent donc étre simulées.
Ceci se traduit généralement par des temps de calcul élevés.

5.2.1 Parallélisation et gestion de la RAM

Une des solutions envisagées afin d’accélérer la convergence des résultats du transport
Monte-Carlo est la parallélisation de la méthode. Cela consiste a générer plusieurs parti-
cules en méme temps en simulant une particule sur chaque thread de calcul disponible.
Ce procédé est couramment utilisé dans les calculs Monte-Carlo classiques mais dans le
cas des calculs d’activation neutronique, une attention particuliere doit étre apportée a
cette étape.

5.2.1.1 Découpage énergétique des flux neutroniques

L’inventaire isotopique d’un matériau est obtenu a un temps souhaité en résolvant
les équations de Bateman généralisées 2.16. Les coefficients de ces équations sont calculés
d’une part avec les constantes de désintégration A\ et d’autre part avec les taux de réaction
définis par I’équation 5.1

Gix = | Njoj x(E)pn(E)dE (5.1)

ou :
- & x est le taux de réaction de lisotope j pour la réaction X (en s™1)
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- 0;x(E) est la section efficace microscopique de la réaction X de 'isotope j al'énergie
E (en barn)
- ¢p, est le flux neutronique dans le matériau considéré (en em™2.MeV~1.s71).

Le taux de réaction & x donne la proportion de I'isotope ¢ qui disparait par interaction
avec des neutrons par la réaction X par unité de temps. Il dépend a la fois de la section
efficace microscopique de la réaction et du flux neutronique. La dépendance énergétique
a la fois du flux neutronique et également de la section efficace rend le calcul du taux
de réaction complexe. En effet, a cause de phénomeénes quantiques, la section efficace
peut varier de plusieurs ordres de grandeur entre l’énergie minimale et maximale du
neutron. Dans RayActive, la gamme énergétique supportée pour les neutrons est comprise
entre 107! et 20.0MeV ce qui permet de simuler la majorité des neutrons produits dans
les installations nucléaires. La figure 5.1 donne la section efficace microscopique totale
d’interaction entre un neutron et du %¥Ni entre 107 et 20.0MeV .

1000
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o
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FIGURE 5.1 — Section efficace microscopique totale du *®Ni en fonction de I’énergie cinétique du neutron
incident [SOPPERA et al., 2014].

D’apres la figure 5.1, il est possible d’observer une variation importante de la section
efficace en fonction de I’énergie. En effet, plus de 4 ordres de grandeur séparent la valeur
maximale et minimale. De la méme maniere, le flux neutronique peut varier de plusieurs
ordres de grandeur en intensité en fonction de I’énergie. Ainsi, afin de calculer des taux de
réaction précis, il est donc nécessaire de connaitre la section efficace et le flux neutronique
a toutes les énergies comprises dans l'intervalle. Or, la méthode Monte-Carlo permet
uniquement de calculer des grandeurs moyennes dans des intervalles énergétiques. Les
taux de réaction sont alors calculés a partir de sections efficaces et flux neutroniques
moyennés par groupe énergétique selon I’'équation 5.2a

G

§J1X = Z 0‘97]7X¢nvg (5’2a)

g=1
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Oggx = 2 (5.2b)

ou :

- & x est le taux de réaction de lisotope j pour la réaction X (en s7!)

- 045 x est la section efficace microscopique de la réaction X avec l'isotope j pour le
groupe énergétique g (en barn)

- 0, x est la section efficace microscopique de la réaction X avec 'isotope j a I’énergie
E (en barn)

- (& est le nombre total de groupes énergétiques

© ¢ng est le flux neutronique moyen du groupe g dans le matériau considéré (en
em™2.s71).

- ¢n(F) est le flux neutronique a I'énergie E dans le matériau considéré (en cm 2. MeV ~1.s71).

D’apres I’équation 5.2, plusieurs observations peuvent étre faites. En effet, la section
efficace par groupe énergétique est calculée a partir du flux neutronique ponctuel en
énergie. Or, ce dernier n’est généralement pas connu. En pratique, un flux neutronique
représentatif du cas d’application de la simulation est alors utilisé afin de calculer les
sections efficaces par groupe énergétique. Ceci présente I'avantage d’accélérer les calculs
d’inventaire isotopique car les sections efficaces par groupe énergétique peuvent étre pré-
calculées. Cependant, la section efficace obtenue ne sera qu’approximative. Afin d’amélio-
rer la pertinence des sections efficaces, le découpage énergétique a utiliser afin de calculer
les flux neutroniques doit donc étre le plus fin possible. Ceci permettra alors de prendre
en compte le plus précisément possible les variations de flux et de section efficace. Avec la
méthodologie RayActive, il est possible d’utiliser jusqu’a 650 groupes énergétiques pour
le calcul des flux neutroniques. Cependant, I'utilisation d’un nombre de groupes impor-
tant pour le calcul des flux neutroniques entraine des problématiques numériques limitant
fortement les performances du transport des neutrons par méthode Monte-Carlo.

5.2.1.2 Limite a la parallélisation du transport Monte-Carlo

Comme expliqué dans la partie 5.2.1.1, afin de calculer précisément les coefficients des
équations de Bateman, il est nécessaire d’utiliser un découpage énergétique le plus fin
possible lors du calcul du flux neutronique. Or, ceci est a 'origine d’une problématique
numérique majeure lors de la simulation de l'activation neutronique. En effet, plus le
nombre de groupes est grand plus la RAM nécessaire au stockage des données est impor-
tante. Par exemple, lorsque 650 groupes sont utilisés (nombre de groupes par défaut sur
RayActive dont le découpage est donné en annexe A.1), il faut au minimum 20.81ko de
mémoire pour stocker les données. Chaque valeur est contenue sur une variable de type
double utilisant 8 octets. Il faut alors stocker les 651 valeurs des bornes énergétiques ainsi
que les 650 valeurs du flux et de l'incertitude statistique associée. Il est également né-
cessaire de stocker 650 autres valeurs qui permettent de calculer 'incertitude statistique.
De plus, ces données doivent étre mémorisées pour chaque cellule englobée dans chaque
maille du maillage. La mémoire RAM nécessaire peut donc rapidement monter au-dela de
plusieurs Go. Par exemple, en supposant quun maillage contienne 10° mailles avec une
unique cellule englobée par maille, la mémoire RAM nécessaire afin de contenir les don-
nées des détecteurs serait d’environ 20.81Go. A cette mémoire il est également nécessaire
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d’ajouter celle requise pour contenir les autres données. En particulier, environ 3Go de
RAM sont utilisés pour les données nucléaires. Selon la complexité du modele, plusieurs
Go peuvent également étre requis pour charger celui-ci en mémoire.

De plus, afin d’accélérer la convergence des résultats du calcul Monte-Carlo, la paral-
lélisation est quasi systématiquement employée pour ce genre de calcul. Or, pour chaque
thread de calcul, il est nécessaire de définir un nouveau détecteur a part entiere afin de ne
pas avoir de dépendance entre les résultats des différents threads. La RAM nécessaire dans
ce cas est donc proportionnelle au nombre de threads utilisés. Pour I'exemple précédent
(avec 10° mailles), si 4 threads sont utilisés, la R AM requise sera donc supérieure a 80Go.
De maniere générale, lors d'un calcul de flux neutronique par méthode Monte-Carlo, il
est pertinent d’utiliser le maximum de threads possible. La mémoire totale nécessaire
peut donc rapidement devenir prohibitive et ne pas permettre d’effectuer la simulation de
maniere optimale. En effet, la quantité de RAM qui est couramment disponible sur un
serveur de calcul est inférieure a 128Go. Au-dela, un matériel spécifique est nécessaire et
le cotit associé peut étre une limite a I'utilisation de RayActive. Une stratégie a donc été
élaborée et mise en place afin de réduire la quantité de RAM nécessaire.

5.2.1.3 Mutualisation des détecteurs

Afin de pouvoir utiliser un maximum de threads et donc optimiser le transport de par-
ticules par méthode Monte-Carlo, le fonctionnement des détecteurs a été modifié pour le
calcul des flux neutroniques dans la méthodologie RayActive. Les détecteurs ont donc été
mutualisés entre les threads. Un unique détecteur est donc construit et a chaque fois qu’une
particule est détectée quel que soit le thread sur lequel elle est simulée, la contribution
est apportée au détecteur en commun. La figure 5.2 schématise les deux configurations
du calcul Monte-Carlo parallélisé dans le cas ot 3 threads sont utilisés. A gauche, se
trouve la parallélisation classique du Monte-Carlo. A droite, se trouve la parallélisation
avec mutualisation du détecteur mise en place dans la méthodologie RayActive.

Monte-Carlo paralléle classique Monte-Carlo paralléle mutualisé

Thread 1 Thread 2 Thread 3 Thread 2
Détecteur 1 Détecteur 2 Détecteur 3
Détecteur
rassemblé

Thread 1 DEHEELE Thread 3
commun

FIGURE 5.2 — Schéma du principe de fonctionnement des détecteurs lors d’un calcul Monte-Carlo en
parallele avec 3 threads utilisés.

Pour rappel, le flux neutronique est calculé par I’estimateur corde dans le cas de I'acti-
vation neutronique. La mise en commun du détecteur entre les différents threads consiste
donc a sommer la longueur parcourue par une particule dans un détecteur depuis n’im-
porte quel thread au détecteur en commun. En procédant ainsi, la valeur moyenne du flux
reste donc inchangée. La mutualisation du détecteur entre les différents threads permet
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ainsi de limiter le nombre de détecteurs a un seul par cellule englobée dans chaque maille
quel que soit le nombre de threads utilisés. Ainsi, pour I'exemple précédent (avec 10°
mailles), la mémoire RAM utilisée pour stocker le flux neutronique serait d’environ une
vingtaine de G'o pour n'importe quel nombre de threads utilisés. Bien que cette mémoire
soit importante, elle permet néanmoins de pouvoir réaliser des calculs d’activation neutro-
nique sur des serveurs de calcul classiques dans des conditions optimales. Un inconvénient
est cependant présent avec ce procédé.

5.2.2 Incertitudes statistiques

La mutualisation des détecteurs entre les threads de calcul permet d’accélérer la conver-
gence des résultats du transport Monte-Carlo en utilisant au mieux les ressources numé-
riques disponibles. Cependant, cette technique est a l’origine d’une approximation lors
du calcul des incertitudes statistiques des résultats. En effet, 'incertitude statistique re-
lative d’un résultat de transport Monte-Carlo est calculée d’apres ’équation 3.9. Dans le
cas du flux neutronique pour les calculs d’activation, le flux est calculé avec 'estimateur
corde. Dans ce cas, le facteur de pondération x; de I’équation 3.9 est alors défini d’apres
I’équation 5.3

beB
avec :

- B est I’ensemble de tous les évenements correspondant au passage d’une particule
produite par la particule primaire ¢ et de méme nature que celle-ci dans le détecteur
(ce qui inclut également les interactions de la particule primaire)

- 1, est la distance parcourue dans le détecteur par une particule entre la position de
I'interaction b — 1 et la position de l'interaction b (en c¢m)

- wy est le poids de la particule avant d’effectuer 'interaction b (en s™').

L’équation 3.9 permettant de calculer l'incertitude statistique relative du résultat fait
apparaitre la limite de la mutualisation des détecteurs entre les threads. En effet, afin
d’obtenir 'incertitude, il est nécessaire de calculer le facteur de pondération x;. Or, ce
facteur est spécifique a chaque particule source simulée. Lors de la simulation Monte-
Carlo en parallele avec mutualisation du détecteur, il n’est pas possible d’isoler le facteur
de pondération pour chaque particule source sans utiliser de RAM en plus. En effet,
ce facteur est augmenté a chaque passage d’une particule. Dans le cas du calcul avec
mutualisation, le flux n’est pas impacté par le procédé car I'équation 3.7 permettant de
calculer le flux par estimateur corde est linéaire. Cependant, ’équation 3.9 définissant
I'incertitude statistique relative n’est pas linéaire par rapport au facteur de pondération
x; qui est spécifique a chaque thread de calcul. Afin d’obtenir I'incertitude relative du
résultat dans le cas de la mutualisation du détecteur, il est donc nécessaire de stocker
le facteur de pondération pour chaque groupe énergétique, chaque cellule englobée dans
chaque maille et chaque thread de calcul. Ceci revient donc (en terme de RAM nécessaire)
au cas ou la mutualisation du détecteur n’est pas utilisée.

Afin de pouvoir utiliser la mutualisation des détecteurs (et donc la parallélisation du
calcul Monte-Carlo), une approximation est donc faite quant a l'incertitude statistique

110



CHAPITRE 5. TRAITEMENT DES ASPECTS NUMERIQUES DE L’ACTIVATION
NEUTRONIQUE

relative. La conjecture sur laquelle repose cette approximation est que l'incertitude rela-
tive est proportionnelle a \/Il—m d’apres la loi des grands nombres (o Iy, est le nombre
de particules sources simulées) [GRAHAM et al., 2011; METIVIER, 2021]. Le facteur de
pondération est donc également stocké pour un unique thread de calcul dénommé "thread
principal". Ceci permet alors d’obtenir I'incertitude relative pour le thread principal au
détriment d’'une augmentation raisonnable de la mémoire RAM nécessaire. Puis, en sup-
posant que la loi des grands nombres est suivie pour chaque détecteur, une incertitude
approximative extrapolée est calculée a partir de l'incertitude obtenue pour le thread

principal et du nombre total de particules sources simulées d’apres 1’équation 5.4

Omulti = Omono 5.4
! V Imulti ( )

ou :
- Ot €St Uincertitude statistique relative extrapolée pour ’ensemble des particules
sources simulées
- Omono €St l'incertitude statistique relative du thread de calcul principal
- Imono €st le nombre de particules sources simulées sur le thread principal
- I est le nombre total de particules sources simulées sur ’ensemble des threads
lors de la simulation Monte-Carlo.

L’équation 5.4 permet donc d’obtenir une approximation de l'incertitude statistique
relative du résultat en stockant uniquement G + 1 valeurs en plus du cas ou les détec-
teurs ne sont pas mutualisés et que le calcul est effectué sur un seul thread (ou G est le
nombre de groupes du découpage énergétique). En effet, seules les valeurs du flux pour
I’ensemble des threads doivent étre stockées en plus ainsi que le nombre de particules
simulées sur le thread principal. Les autres valeurs I’étant déja dans le cas mono-thread.
Pour exemple des 10° mailles (avec 650 groupes énergétiques), la RAM nécessaire en plus
afin de paralléliser le calcul n’est que de 5.21Go. Dans le cas général (avec 650 groupes
énergétiques), la RAM utilisée par un détecteur passe alors de 20.81ko & 26.02ko soit une
augmentation d’environ 25%. Ainsi, en augmentant raisonnablement la mémoire RAM
nécessaire au calcul Monte-Carlo, une fourchette d’incertitude relative peut donc étre ob-
tenue lorsque la parallélisation est utilisée. En effet, I'incertitude pour le thread principal
permet également de majorer I'incertitude approximative sur le résultat.

Un exemple de calcul a alors été réalisé afin d’observer les différences de comportement
du Monte-Carlo dans le cas avec et sans mutualisation des détecteurs. La géométrie utilisée
est le cube de coté 10cm évidé par une sphere de rayon R=4cm présentée dans la section
4.4.2.1 et dont le modele se trouve sur la figure 4.8a. La source de neutrons utilisée est
mono-cinétique & 14MeV | isotrope, centrée en 0 d’intensité 10°n/s. Afin de simplifier la
comparaison, le maillage utilisé pour ce calcul est un maillage comportant 2 mailles (1
maille selon les axes x et y et 2 selon l'axe z) et dont les dimensions sont identiques a
celles du cube. Le nombre de particules sources simulées était de 107. La simulation a alors
été réalisée en utilisant 1 thread et 4 threads de calcul. Dans les 2 cas, les incertitudes
relatives réelle, extrapolée et du thread principal ont été enregistrées. Pour le calcul a 1
thread, ces 3 valeurs sont donc identiques.

La figure 5.3 donne I'écart relatif (défini par ’équation 4.4) entre les incertitudes sta-
tistiques relatives extrapolée et réelle du flux neutronique pour les deux mailles (haut
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et bas selon z) et pour le modele du cube évidé dans le cas ou 4 threads de calcul sont
utilisés en fonction de ’énergie. L’incertitude relative réelle est alors utilisée comme valeur
de référence. Seules les énergies pour lesquelles I'incertitude relative du thread principal
est inférieure a 10% ont été utilisées sur les courbes afin de ne pas réduire la lisibilité.
D’apres cette figure, il est possible de constater que tous les écarts relatifs sont inférieurs
a 10% (en valeur absolue) pour toutes les énergies. Il semblerait alors que l'incertitude re-
lative extrapolée soit relativement cohérente avec I'incertitude relative réelle. Cependant,
il apparait également que certains écarts relatifs sont négatifs. Ceci implique que pour
certaines énergies, 'incertitude relative extrapolée est inférieure a l'incertitude relative
réelle. L’incertitude relative extrapolée permet donc obtenir une estimation cohérente de
I'incertitude lorsque la mutualisation des détecteurs est utilisée mais ne permet pas de
garantir 'incertitude obtenue. L’incertitude relative réelle a également été comparée a
I'incertitude du thread principal.
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FIGURE 5.3 — Ecart relatif entre les incertitudes statistiques relatives réelle et extrapolée pour le calcul
utilisant 4 threads du test du comportement du transport Monte-Carlo en fonction de 1’énergie.

La figure 5.4 donne I’écart relatif (défini par I’équation 4.4) entre I'incertitude statistique
relative réelle et du thread principal du flux neutronique pour les deux mailles (haut et bas
selon z) et pour le modele du cube évidé dans le cas ou 4 threads de calcul sont utilisés
en fonction de 'énergie. L’incertitude relative réelle est alors utilisée comme valeur de
référence. D’apres cette figure, il est possible de constater que I’ensemble des écarts relatifs
calculés sont négatifs. Les incertitudes statistiques calculées sur le thread principal sont
donc bien toutes supérieures a l'incertitude relative réelle, ce qui est cohérent. En effet, le
nombre de particules simulées étant plus important sur I’ensemble des threads que sur le
thread principal, une incertitude plus faible est bien attendue. Ainsi, I'incertitude relative
sur le thread principal peut donc étre utilisée comme une valeur majorant l'incertitude
relative réelle qui ne peut étre calculée lorsque les détecteurs sont mutualisés entre les
threads.
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FIGURE 5.4 — Ecart relatif entre les incertitudes statistiques relatives réelle et du thread principal pour
le calcul utilisant 4 threads du test du comportement du transport Monte-Carlo en fonction de 1’énergie.

De plus, le temps de calcul nécessaire a la simulation des 107 particules était de 234s
dans le cas mono-thread et de 73s dans le cas ou 4 threads étaient utilisés. Un gain
d’efficacité supérieur a un facteur 3 a donc été atteint pour cette simulation en utilisant
4 threads au lieu d’un. La parallélisation des calculs semble donc étre nécessaire afin de
calculer les flux neutroniques vu que le nombre total de détecteurs peut étre important
et qu'une géométrie plus complexe peut rendre la convergence nettement plus lente.

Ainsi, comme la parallélisation parait impérative afin d’obtenir des résultats convergés
le plus rapidement possible et de maniere optimale, il semblerait que la mutualisation des
détecteurs représente le meilleur compromis. En effet, bien que 'incertitude réelle ne puisse
pas étre calculée lorsque la mutualisation est utilisée, il apparait que 'incertitude relative
extrapolée est bien cohérente et permet d’obtenir un bon ordre de grandeur d’incertitude.
De plus, il est également possible d’utiliser I'incertitude relative du thread principal afin de
s’assurer de la convergence des résultats étant donné que cette valeur majore l'incertitude
réelle. La mutualisation des détecteurs permet donc d’optimiser la premiere étape de la
simulation du phénomene d’activation neutronique en minimisant la perte de précision
du calcul.

5.3 Aspects numériques du calcul d’inventaire isotopique

La seconde étape de la simulation de I'activation neutronique est le calcul des inven-
taires isotopiques pour chaque CEM du maillage utilisé lors du calcul des flux neutro-
niques. Un scénario d’irradiation est alors fourni en entrée du calcul et les inventaires
isotopiques au temps souhaité sont alors calculés. Plusieurs méthodes existent a cette
fin. La méthode utilisée dans la méthodologie RayActive est le solveur d’EDO car c’est
cette méthode qui présente le plus d’avantages en lien avec les objectifs souhaités. Cette
étape du calcul est généralement la plus délicate. En effet, étant I’étape intermédiaire, les
données d’entrée et de sortie ne peuvent pas étre vérifiées manuellement. Des précautions
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doivent donc étre prises pour réaliser cette étape afin d’obtenir des résultats finaux cohé-
rents tout en respectant les objectifs fixés pour RayActive. Le but de cette partie est donc
de décrire 'algorithme numérique intégré a la méthodologie RayActive afin de calculer les
inventaires isotopiques en respectant les objectifs fixés.

5.3.1 Le solveur A’EDO

Afin de calculer les inventaires isotopiques, un solveur d’EDO a été utilisé dans RayAc-
tive. Ce solveur est un solveur spécifiquement élaboré pour cette application afin d’opti-
miser le processus.

5.3.1.1 La méthode BBDF

Comme expliqué dans la section 3.4, les équations de Bateman généralisées 2.16 consti-
tuent un systeme d’équations dit rigide. En effet, les méthodes numériques usuelles de ré-
solution d’EDO (telle que la méthode Runge-Kutta d’ordre 4) nécessitent un pas temporel
extrémement faible afin de résoudre ce systéme (lorsqu’elles parviennent a le résoudre)
ayant alors un coflit temporel prohibitif. Ceci est di aux coefficients des équations qui
appartiennent a un intervalle couvrant plusieurs ordres de grandeur. La méthode sur la-
quelle repose le solveur d’EDO de RayActive est la méthode BBDFE. Celle-ci, présentée
précédemment dans la partie 3.4.3.3, permet de résoudre un systeme d’EDO rigide. Elle
consiste a calculer la solution du systéeme d’EDO 2.16 en discrétisant le temps. La solu-
tion a chaque pas temporel est alors calculée a partir des solutions aux pas précédents et
ce jusqu’a atteindre le temps souhaité. A la différence de la méthode BDF, la méthode
BBDEF calcule la solution du systeme pour les deux prochains pas temporels en méme
temps. Ceci lui confere une meilleure stabilité numérique qui est décrite plus visuellement
dans la partie 5.3.3.1. L’équation 3.17 sur laquelle repose la méthode BBDF permet alors
d’obtenir un systeme d’équations linéaires dont la solution est le nombre de noyaux de
l'isotope j contenu dans le volume de matériau V' (noté N;) pour les deux prochains pas
temporels. Le systéme obtenu (pour k=4 dans ’équation 3.17) peut alors étre mis sous la
forme suivante :

o eveel e i e R S
0 1| [Njnio 02 0] | Njnto 0 0f[ Njn

01 TN g (5.5a)
(%) i i1

+h gt |

oo el ¥+ )]

i1 =do1Njn—2+di1Njp1+dai1Njp (5.5b)
Vjo = dooNjn—o +di1o2Njn_1+daaN;, (5.5¢)

- h =ty —ty, =ty — i1 est la taille du pas temporel

- aq, o, a3, 0y, 01, 05 sont des coefficients dépendants des parametres de la méthode
BBDF

- N; x est le nombre de noyaux de l'isotope j au pas temporel X

- N j’  est la dérivée temporelle du nombre de noyaux de l'isotope j au pas temporel
X (calculée par I’équation de Bateman 2.16a)
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< do1,di1,do,dog2, d o, dao sont des coefficients constants reliant les solutions aux
pas précédents et dépendants des parametres de la méthode BBDF
- p est un parametre fixé entre -1 et 1 (exclus).

Les coefficients utilisés dans 1’équation 5.5 peuvent étre calculés a partir de 'opérateur
de différence linéaire (noté L;) associé a la méthode BBDF utilisée dans le solveur d’EDO
de la méthodologie RayActive. Cet opérateur est obtenu a partir de I’équation 3.17 en
placant tous les coefficients du méme coté de 'équation. L’opérateur L; est défini de la
maniere suivante :

LZ(N]<tn)) = Qo * N](tn — QQh) + a1 * Nj(tn — Qh) + Qg ; * N](tn)
+ Q3 * Nj(tn + h) + Qg i % N]<tn + Qh) (56)

— hB; % (Nj(tn + th) — pNj(t, 4 (i — 1)h)) = 0

ou :

- i est l'indice du point considéré (égal a 1 ou 2 dans ce cas)

-z, B; sont des coefficients a calculer (x variant de 0 a 4)

- q = % est le ratio entre la taille du pas temporel avant ’étape et apres ’étape.

Les coefficients «;, 3; sont alors obtenus en faisant un développant en série de Taylor
de L; puis en regroupant les termes pour chaque dérivée de méme ordre tel que décrit
dans I’équation 5.7.

Li(Nj(tn)) = Co NV (t,) + Crih N (t,) + Coih® NP (t,) + Cs:h* NP (t,) + ... (5.7)

avec NJ(S) la dérivée d’ordre s du nombre de noyaux de l'isotope j a t = t, et Cs; les

coefficients du développement de Taylor. Une approximation de I'opérateur de différence
linéaire d’ordre 4 est alors obtenue en posant Cy; = Cy; = Cs; =C3,;, =Cy; =0,C5,; # 0
et ag1 = aso = 1. La méthode BBDI' de RayActive, s’appuyant sur ce développement
de Taylor, sera donc d’ordre 4. Un systéme d’équations est ainsi généré et permet de
calculer les coefficients a,; et 3; de I'’équation 5.6. Apres ré-arrangement de 1’équation
5.6 et par souci de lisibilité, les coefficients ont été renommés de la maniere suivante :
Q31 = Q49 = 1, Qo1 = —do,l y Q1,1 = —d1,1 , g1 = —d2,1 , Qo1 = —d0,2 , Q12 =
—d1,2 y Qg2 = —d2,2 y 39 = —01 , Oy = —0y , pBr =0, Bi =y, pPa = a3, B2 = ay.
Les formules analytiques calculées pour ces coefficients sont données en annexe B.

L’équation 5.5 peut alors étre regroupée pour l’ensemble des .J isotopes pouvant étre
présents dans 'inventaire isotopique du volume de matériau V' sous la forme suivante :

L0 Rl 10 8 1, 0 a| [N a, 0[N, )
[0 1] [Nnij - [92 01] [Nnﬂ*h [o 011 lN;f]*h[aj aj [N; jj+@j (5.8a)

Y =1 (5.8b)
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V1,2
Y, = (5.8¢)
V2
avec :
- 1 =1, la matrice identité de dimension J x .J
-0 la matrlce nulle de dimension J * J
- 0,,0, les matrices diagonales de 61, 0 de dimension J * J
©Qy, Qy, g, ) les matrices diagonales de aq, g, a3, oy de dimension J x J
- Ny x est le vecteur inventaire isotopique du volume de matériau considéré au pas
temporel X (tel que décrit par 1’équation 2.10)
. M;  est la dérivée temporelle du vecteur inventaire isotopique du volume de maté-
riau considéré au pas de temps X (calculée par 1’équation de Bateman 2.16a).

Le systeme 5.8 peut finalement étre condensé sous la forme finale suivante :

F=(L-C) N-hBF,~hByFy—y= (5.9)

avecIZZ: (I)(I) C:l
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L’équation 5.9 est donc la formule de base de la méthode BBDFE utilisée dans la métho-
dologie RayActive. La résolution de cette équation permet ainsi de calculer les inventaires
isotopiques du volume de matériau considéré pour les deux prochains pas temporels.

5.3.1.2 Recherche du zéro par itération de Newton-Raphson

La résolution de I’équation 5.9 est généralement réalisée par itérations de Newton-
Raphson sous forme vectorielle [BONNANS et al., 2006 ; CONEJO et al., 2018]. La méthode
de Newton-Raphson appliquée a 1’équation 5.9 pour la recherche de N prend la forme :

F(N')-E*' = -E(N) (5.10a)
E* =N" - N (5.10b)
F (N) = 211:1 - (I, — C) — 1 By Jac (Fy) (5.10¢)
% C(’Nn+1
N. oN..,
O el
aN, ., 8N, ., N=N

ou A est la matrice définie dans I’équation de Bateman généralisée sous forme matri-
cielle 3.13a et N * est la solution de I’équation 5.9 & l'itération i. Le Jacobien de I est obtenu
a partir de la matrice A car une des hypotheses utilisées lors du calcul des inventaires
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isotopiques est que le flux neutronique est constant durant chaque phase d’irradiation.
Les dérivées qui apparaissent dans le Jacobien de F peuvent donc toutes étre calculées de
maniere exacte dans ce cas précis ce qui permet un gain de précision important.

Afin de calculer 'inventaire isotopique aux temps n+1 et n+2 (ce qui revient a calculer
N), lalgorithme suivant est alors appliqué. Tous les 2 pas temporels (plus précisément
apres chaque laps de temps At = 2xh ot h = t,,11—t,, = tpya—tn1), Uinventaire isotopique
est prédit en considérant que By est la matrice nulle et en utilisant des coefficients adaptés
a ce cas de figure. La prédiction de N permet ainsi de calculer toutes les matrices de
I’équation 5.10. Cette équation est alors résolue grace a un solveur de systeme linéaire
(décrit dans la partie 5.3.1.3) puis la solution le a l'itération suivante est alors obtenue
en sommant g“ et QZ (solution de l'itération précédente). Les éléments de I’équation
5.10a sont alors recalculés en utilisant Ei“ puis g” est calculé en résolvant 1’équation
5.10a actualisée. Ce processus est alors répété jusqu’a la convergence de la solution. Dans
RayActive, la convergence des itérations de Newton est supposée atteinte lorsque V. ;Z}H —
N; 42 < T pour tout isotope j présent dans I'inventaire calculé et ou T est la tolérance

sur la solution spécifiée par 'utilisateur.

L’inventaire isotopique peut alors étre calculé a partir des équations présentées dans
cette partie pour n’importe quel temps souhaité. Les données d’entrée du calcul sont le
scénario d’irradiation, le flux neutronique dans le volume de matériau considéré et I'inven-
taire initial. Pour chaque phase d’irradiation, 'inventaire est calculé au temps souhaité
en utilisant une intensité de flux constante sur toute la durée de la phase et a partir de
I'inventaire en début de phase. L’inventaire en début de phase est alors I'inventaire final
obtenu a la phase précédente. Ce calcul est ainsi réalisé pour chaque CEM du maillage et
permet de déterminer I'inventaire final utilisé pour générer les sources de décroissance.

5.3.1.3 Le solveur de systéme linéaire

Le calcul des inventaires isotopiques nécessite de résoudre le systeme d’équations géné-
ralisées de Bateman 3.13. Ce systeéme ne présentant pas de solution analytique, la solution
est alors calculée grace a un solveur d’EDO dans RayActive. Le solveur d’équations re-
pose quant a lui intégralement sur le systeme linéaire 5.10. La difficulté est donc ainsi
entierement déplacée sur la résolution de ce systéme.

Différentes techniques existent et peuvent étre utilisées afin de résoudre un systeme
linéaire de la forme Y = H X ou H est la matrice définissant le systeme d’inconnue X.
Selon les caractéristiques de la matrice H, certaines techniques présentent plus d’avantages
que d’autres. Dans le cas particulier du systéme linéaire 5.10a, la matrice définie dans
I'équation 5.10c est toujours creuse (sparse en Anglais). Ceci signifie quune majorité des
éléments de la matrice sont nuls. En effet, seuls les éléments diagonaux sont non nuls

ainsi que les éléments des matrices diagonales ¢, et ¢, et de la matrice A. La matrice
F (Ql) contient 4  J* éléments au total. D’aprés [SUBLET et al., 2017], la matrice A (de

dimension J?) présente généralement un taux de remplissage de I'ordre de 2%. De méme
seuls J éléments sont non nuls dans les matrices ¢, et ¢,. Le taux de remplissage d’une
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matrice est défini par 1’équation 5.11.

Nnn
() = 5 (5.11)
ou :
- N, est le nombre d’éléments non nuls dans la matrice
- Nyt est le nombre total d’éléments dans la matrice.

En supposant un taux de remplissage de 2% pour la matrice A et en tenant compte
du fait que les éléments diagonaux de cette matrice sont tous non nuls (afin de ne pas
compter deux fois les éléments diagonaux issus de la matrice identité), alors le taux de
remplissage de la matrice F’ (ﬁl) est égal a
_2>|<J—|—3>I<O.02>kJ2 1

T(Q(QZ>)_ 4% J2 T 2%

+0.015 (5.12)

En pratique, le nombre d’isotopes pouvant étre présents dans l'inventaire est généra-
lement égal & environ 3900 isotopes. Le taux de remplissage de la matrice F’ (Qi) est
donc généralement inférieur a 2%, cette matrice est donc bien creuse. Ceci permet donc
d’utiliser des méthodes numériques adaptées a la résolution de systeme linéaire ayant une
matrice creuse. De plus, le systeme a résoudre est un systeme physique. L'unicité et 1’exis-
tence de la solution sont donc généralement assurées a condition que le probleme soit bien
conditionné au pas temporel considéré.

Deux catégories de solveur existent afin de résoudre un systéme linéaire ayant une ma-
trice creuse. La premiére catégorie consiste a décomposer analytiquement la matrice en un
produit de plusieurs matrices. Il existe par exemple la décomposition LU qui peut étre ap-
pliquée a une matrice carrée (ce qui est le cas ici). Il existe également la décomposition de
Cholesky [CIARLET, 1988] nécessitant cependant une matrice symétrique définie positive
(définition dans [HORN et al., 2013]). La matrice F’ (QZ) n’étant pas symétrique, il n’est
pas possible d’utiliser cette décomposition. La deuxieme catégorie de solveur permettant
de résoudre le systeme 5.10 repose sur 'utilisation de méthodes itératives. De nombreux al-
gorithmes itératifs existent & commencer par celui du gradient conjugué [HESTENES et al.,
1952]. Cependant, a l'instar de la factorisation de Cholesky, il nécessite une matrice symé-
trique définie positive et ne peut donc étre utilisé ici. D’autres méthodes existent comme
par exemple le Generalized Minimal Residual Algorithm (GMRES) [SAAD et al., 1986], la
Minimum Residual Method (MINRES) [PAIGE et al., 1975] (nécessite une matrice symé-
trique) ou encore la Induced Dimension Reduction Method (IDRS) [SONNEVELD et al.,
2009]. Une méthode pouvant également étre utilisée mais nécessitant une matrice carrée
est la Bi-Gradient Conjugate Stabilsed Method (BiCGSTAB) [VAN DER VORST, 1992].
Ces méthodes ne seront pas détaillées ici mais le sont respectivement dans les références
fournies.

Afin de choisir la méthode la plus adaptée a la résolution du systeme 5.10, un exemple
simple de calcul d’inventaire isotopique a été réalisé. La géométrie utilisée est un cube
de coté 10cm irradié par une source de neutrons mono-cinétiques a 14MeV, isotrope
ponctuelle et placée au centre du cube. Le matériau utilisé est du *°Fe pur de densité
1.0g/cm?. L’intensité de la source est de 10'n/s. Le scénario d’irradiation est coupé en
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4 phases. La premiere phase est une irradiation & 100% d’intensité d’une durée d’un an
suivie d'une phase de refroidissement de 1 an. Puis, une phase d’irradiation de 8 ans
a 100% d’intensité est réalisée. Enfin, une derniere phase a flux nul est effectuée sur
une période d’un an. Le calcul de I'inventaire isotopique a la fin de l'irradiation a été
réalisé en utilisant différents algorithmes de résolution de systeme linéaire. Pour chaque
test réalisé, 'algorithme utilisé pour la résolution des systeémes linéaires était le méme
pour l'intégralité du scénario d’irradiation. Le tableau 5.1 présente la durée nécessaire
au calcul de linventaire final avec chaque algorithme testé. A noter que les inventaires
finaux calculés étaient bien strictement identiques (& la précision numérique pres) entre
les différents cas.

Deco‘i%)smon GMRES IDRS BiCGSTAB
| Durée calcul (en s) 4.304 Echec 1.781 0.598

TABLE 5.1 — Temps de calcul des inventaires isotopiques finaux pour différents algorithmes de résolution
de systeme linéaire.

D’apres le tableau 5.1, il est possible de constater que la durée nécessaire pour calculer
I'inventaire final avec la décomposition LU (respectivement avec la méthode IDRS) est
7.20 (resp. 1.31) fois supérieure a celle nécessaire avec l'algorithme BiCGSTAB. La mé-
thode GMRES quant a elle ne permet pas de calculer 'inventaire isotopique final pour cet
exemple. Pour d’autres calculs d’inventaire isotopique non présentés dans ce manuscrit,
le méme constat a également été fait. C’est donc un solveur de systeme linéaire basé sur
la méthode BiCGSTAB qui a été choisi dans RayActive. Ce solveur, une fois intégré a
la méthode BBDF, permet de calculer 'inventaire isotopique a n’importe quel instant et
pour chaque CEM.

5.3.2 Optimisations du solveur d’EDO

Le calcul d’un inventaire isotopique grace a un solveur d’EDO nécessite des ressources
numeériques importantes. En effet, pour chaque pas temporel et chaque itération de New-
ton, un systeme linéaire de dimension (2J * 2.J) est résolu; J étant le nombre d’isotopes
différents pouvant se trouver dans l'inventaire isotopique. Si la base de données nucléaires
utilisée est JEFF3.1.1 [A. KONING et al., 2006], le nombre possible d’isotopes pouvant
étre contenus dans l'inventaire isotopique peut étre de 3852. Le systeme linéaire a ré-
soudre contient donc jusqu’a 7704 inconnues. Ceci implique quun nombre considérable
d’opérations est nécessaire afin d’obtenir l'inventaire isotopique au temps souhaité. L’op-
timisation des calculs d’inventaire isotopique est donc impérative afin de réduire le cofit
temporel.

5.3.2.1 Controéle de ’erreur et gestion du pas

Une stratégie pouvant étre utilisée afin d’optimiser le solveur d’EDO est de faire varier
la taille du pas temporel h lors de la résolution. En effet, en utilisant une taille de pas
temporel adaptée a chaque étape de la discrétisation, le nombre total d’opérations peut
étre minimisé tout en s’assurant de la précision de la solution. Afin de pouvoir modifier
la taille du pas temporel, un procédé de controle de ’erreur commise sur la solution doit
d’abord étre mis en place. Pour la méthode BBDF utilisée dans RayActive, Ierreur est
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calculée d’apres I'équation 5.13 proposée dans [S. a. M. YATIM et al., 2013] et [SULEIMAN
et al., 2013].

LTE; = |N£n+2 - NJIZ:Z-}-Q (5.13)

avec :
- LTE; 'erreur commise sur la solution calculée pour l'isotope j

- N7,12 le nombre de noyaux de l'isotope j au temps t,4o obtenu avec la méthode

BBDFE d’ordre p (p>0)
. Nﬁ ;JlrQ le nombre de noyaux de l'isotope j au temps ¢, .2 obtenu avec la méthode
BBDF d’ordre p-1 (p>0).

Comme évoqué dans la partie 5.3.1.1, la méthode BBDF de la méthodologie RayActive
est d’ordre 4 (développement de Taylor a 'ordre 4 de I'opérateur de différence linéaire).
L’ordre a utiliser dans 1’équation 5.13 est donc p = 4. L’erreur calculée peut alors étre
comparée a la tolérance accordée sur la précision de la solution. Deux types de tolérance
sont définies dans RayActive. Tout d’abord, la tolérance absolue Ty, qui est I'imprécision
absolue permise sur la solution calculée. De méme, la tolérance relative T,..; est la précision
relative tolérée sur la solution. La tolérance pour l'isotope j dans l'inventaire isotopique
obtenu avec le solveur d’EDO est alors donnée d’apres 1'équation 5.14.

,—Tj = Tre * Nj,n+2 + Tops (514)

ou :
- Tj est la tolérance acceptable pour le nombre de noyaux de l'isotope j
- T,e est la tolérance relative
- Nj,42 est le nombre de noyaux de lisotope j calculé a t = t,,49
- Tops est la tolérance absolue.

Utiliser une tolérance absolue T,,, = 10* signifie alors que tout nombre de noyaux
inférieur & 10* n’a aucun sens physique dans I'inventaire aprés résolution avec un solveur
d’EDO. De la méme maniere, si la tolérance relative est de T, = 1072, tout nombre de
noyaux calculé avec le solveur d’EDO sera précis au pourcent pres (a tolérance absolue
nulle).

L’algorithme 1 permet alors de calculer I'inventaire isotopique a I'issue d’une phase du
scénario d’irradiation en faisant varier la taille du pas. Le facteur ¢ donné dans ’algorithme
1 donne le ratio entre les tailles du pas temporel avant et apres 1’étape. Ce facteur est
également défini dans I’équation 5.6. Lorsque ¢ > 1, la taille du pas est réduite, lorsque
q < 1, la taille du pas est augmentée a ’étape suivante. Si ¢ = 1, la taille du pas reste
identique a la prochaine étape. Dans l'algorithme 1, deux valeurs de ratio (différentes
de 1) sont données : g > 1 €t Quugm < 1. Les valeurs de ces deux coeflicients sont
sélectionnées en fonction du parametre p (cf. équation 5.6) et de telle sorte a maximiser
le domaine de stabilité de la méthode BBDFE.

Un calcul d’inventaire isotopique a alors été réalisé afin de constater la différence d’ef-
ficacité du solveur d’EDO de RayActive en fonction des tolérances relative et absolue. La
géométrie utilisée est un cube de coté 10cm irradié par une source de neutrons isotrope,
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Algorithme 1 Résolution du systéme d’EDO de Bateman pour une phase d’irradiation

Entrées : M(t = tinit)a ¢n7 Treb Tab57 tfinal
Sorties : N(t = tfinar)
Initialisation : h, prédiction de N, ,{,N, .,
qg+1
tant que t < tf;nq faire
Calculer N,,,1,N,, 5 en fonction de ¢
Calculer LTE; V j
Calculer T V j
hpre < h
si LTE; < Tj V j alors

N\ 1/p
Rpost <— mazx (c * Bpre * (TOL’) ) V j {c est un coefficient de sécurité égal a4 0.8 dans RayAc-

LTE,
tive}
Si hpost > Qaugm
h + hpost
q < GQaugm
sinon
h < hpre
q+1
fin si
sinon
h 4 lore
qdim
q < Qdim
fin si
Mettre a jour les inventaires aux temps précédants
Prédire les valeurs a t = t,, 1 et t = t, 12 en fonction de ¢
fin tant que
Calculer N, , 1,N,,,» en fonction de q
Interpoler N & ¢t =t fina
renvoyer N(t=tfinai)

h
rre_ alors

mono-cinétique & 14MeV d’intensité 10'4n/s. Le matériau utilisé pour le cube est du bé-
ton de densité d = 2.3g/cm? dont la composition est donnée dans le tableau 5.2. Le flux
neutronique a alors été calculé avec le découpage par défaut de la méthodologie RayActive
(& 650 groupes). Le nombre de neutrons primaires simulés est de 10® ce qui permet d’at-
teindre un incertitude statistique relative de 0.0124% (pour le flux neutronique total). Le
scénario d’irradiation consiste en une phase d’irradiation de 30 jours a 100% d’intensité
suivie d'une phase de refroidissement de 1 jour.

Isotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
H 2.2100% 2TAL 1.9953%
5C 0.2484% 28Gi 30.4627%
50 57.4930% K 1.0045%
23Na 1.5208% 10Ca 4.2951%
24\ 0.1226% 26 e 0.6435%

TABLE 5.2 — Composition isotopique initiale du béton utilisé pour le calcul d’inventaire.

L’inventaire isotopique a alors été calculé a l'issue du 31°™¢ jour a l'aide du solveur
d’EDO de RayActive et du code de calcul d’inventaire isotopique FISPACTII pour dif-
férentes valeurs de tolérances relative et absolue. FISPACTII utilise le solveur d’EDO
LSODE [RADHAKRISHNAN et al.; 1993] & pas temporel variable basé sur une méthode
BDEF afin de calculer I'inventaire isotopique final. Tous les calculs ont été réalisés sur la
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méme machine et de maniere séquentielle.

De maniere générale, l'incertitude sur la valeur du DelD H*(10) sera majoritairement
dominée par l'incertitude relative statistique du transport Monte-Carlo des sources de
décroissance radioactive. Etant donné que cette incertitude est généralement de 'ordre du
pourcent et que la transmission de I'incertitude de 'inventaire isotopique au DelD H*(10)
est environ linéaire, il est généralement pertinent de choisir une tolérance relative comprise
entre 107% et 1072, Au-dela d'une tolérance de 1072, l’erreur commise sur l'inventaire peut
avoir un impact non négligeable sur le DeD H*(10), en deca de 1078, I'impact sera en
regle générale négligeable.

De méme, il n’est pas possible de déterminer a quel point les décroissances d’un isotope
contribuent au DelD H*(10) sans effectuer le transport Monte-Carlo complet. En effet,
un isotope présent en faible quantité est susceptible de contribuer autant qu’un isotope
présent en forte quantité. La contribution dépendra a la fois de l'intensité et de 1’énergie
des particules issues des décroissances radioactives ainsi que de la géométrie modélisée.
Cependant, si un isotope est présent en quantité infime, il ne contribuera généralement
pas au DelD H*(10). Il est néanmoins important de tenir compte du nombre de noyaux des
isotopes présents initialement dans I'inventaire et du scénario d’irradiation. Pour certains
cas particuliers, un nombre de noyaux tres faible peut étre responsable de la majorité
du DeD H*(10). Comme la quantité de noyaux est généralement proche de 103 dans le
contexte de cette thése, une tolérance absolue comprise entre 10* et 10'° est généralement
un bon compromis.

Les simulations ont ainsi été réalisées pour le modele présenté précédemment pour des
valeurs de tolérance absolue comprises entre 10* et 10'° et pour des valeurs de tolérance
relative comprises entre 1078 et 1072. Les temps de calcul nécessaires a 'obtention des
inventaires a la fin de l'irradiation avec RayActive en fonction des tolérances relative et
absolue sont présentés en figure 5.5.

100

Temps de calcul (en s)

1
1.00E+04 1.00E+05 1.00E+06 1.00E+07 1.00E+08 1.00E+09 1.00E+10
Tolérance absolue

~-T=1.00E-02 —=T,,=1.00E-04 T,e=1.00E-06 T,i=1.00E-08

F1GURE 5.5 — Temps de calcul de 'inventaire isotopique final avec RayActive en fonction de la tolérance
absolue pour différentes valeurs de tolérance relative.
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D’apres la figure 5.5, il apparait que le temps de calcul de I'inventaire isotopique diminue
lorsque la tolérance absolue augmente. De méme, plus la tolérance relative diminue, plus
le temps de calcul augmente. De plus, plus la tolérance relative est élevée, plus le temps
de calcul diminue rapidement avec la tolérance absolue. Enfin, plus la tolérance absolue
est grande moins I'écart entre les temps de calcul pour différentes tolérances relatives est
important. Les temps de calculs obtenus avec FISPACTII sont quant a eux présentés en
figure 5.6.

1.5
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=
w

|
|

=
[

Temps de calcul (ens)

0.9
1.00E+04 1.00E+05 1.00E+06 1.00E+07 1.00E+08 1.00E+09 1.00E+10
Tolérance absolue

~Ty=1.00E-02 -+T,=1.00E-04 -+T=1.00E-06 —+ T=1.00E-08

rel

FIGURE 5.6 — Temps de calcul de I'inventaire isotopique final avec FISPACTII en fonction de la tolérance
absolue pour différentes valeurs de tolérance relative.

Selon la figure 5.6, les temps de calcul de I'inventaire avec FISPACTII se comportent
approximativement de la méme maniére que ceux de RayActive a deux exceptions pres.
En effet, les temps de calcul sont inchangés entre une tolérance relative égale a 10* et &
10% pour toutes les tolérance absolues (sauf 107%) avec FISPACTII. Pour une tolérance
relative de 1078, le temps de calcul diminue bien entre une tolérance absolue de 10* et de
108. De plus, I'écart de temps de calcul entre les différentes valeurs de tolérance relative
semble diminuer plus lentement que pour RayActive en fonction de la tolérance absolue.
Enfin, les temps de calcul sont nettement inférieurs a ceux de RayActive (entre 10 et 100
fois plus rapide). A noter cependant que les temps de calcul présentés dans cette partie
correspondent uniquement aux temps de résolution des équations de Bateman. Le temps
nécessaire a la mise en place des coefficients des équations est significatif pour FISPACTII
alors qu’il est infime pour RayActive. Une analyse prenant en compte I’ensemble des étapes
pour le calcul des inventaires isotopiques est ainsi réalisée dans la section 6.3.2.3.

Il semblerait alors que pour RayActive et pour FISPACTII, I'utilisation d’un pas tem-
porel de taille variable permette en effet de diminuer le temps de calcul de I'inventaire
isotopique. En effet, plus les tolérances sont importantes, plus le pas temporel sera grand
et le temps de calcul diminué. Cependant, il n’est pas forcément judicieux d’utiliser des to-
lérances trop importantes car elles peuvent entrainer des approximations dans le calcul des
inventaires isotopiques. L’écart relatif entre le nombre de noyaux de chaque isotope présent
dans l'inventaire a alors été calculé entre les couples de tolérances (T, = 1078, Tips = 104)
et (Tre = 1072, T = 10'%) pour RayActive et pour FISPACTII. Les inventaires pour
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(Trey = 1078, T, = 10%) ont été utilisés comme référence étant donné qu’ils sont calculés
avec les tolérances les plus faibles. Les écarts relatifs sont présentés sur le tableau 5.3
pour les isotopes présents en quantité supérieure a la tolérance relative T, = 10'° car en
dessous de cette valeur les résultats n’ont pas de sens physique. Les écarts relatifs nuls a
la fois pour RayActive et pour FISPACTII ne sont également pas présentés par soucis de
lisibilité.

Isotope RayActive FISPACTII
37TAr 2.11137E-03
37¢1 1.06416E-06 -5.99019E-03
55Fe 2.46352E-06
35C1 -4.20092E-06
55Mn -2.60286E-05
24Na 9.21970E-02
358 3.94519E-04
WOAr 3.54775E-06
10Be 7.88221E-06
56Mn -1.08435E-03 7.80033E4-00
343 -4.27633E-03
328 6.78173E-06 -8.22629E-03
32p -6.89788E-06 8.37403E-03
4K 5.79415E-06
4N 6.07184E-06
¢ 4.90391E-06
363 3.85638E-03
54Fe -3.08517E-04
54Mn -3.05241E-04

TABLE 5.3 — Ecart relatif du nombre de noyaux calculés pour (Tpe; = 1078, Ty = 10%) et (Tpe =

1072, Typs = 1019) pour RayActive et FISPACTII (les cases vides correspondent & un écart inférieur a la
précision numérique mesurable).

Plusieurs observations peuvent étre faites d’apres le tableau 5.3. Tout d’abord, il ap-
parait que le nombre d’écarts relatifs non nuls sur FISPACTII est nettement supérieur a
celui de RayActive (19 contre 4). De plus, tous les écarts relatifs obtenus avec FISPAC-
TII sont supérieurs (en valeur absolue) a ceux de RayActive. Enfin, pour le Mn, I’écart
relatif est supérieur a 7 pour FISPACTII. Apres examen plus approfondi des résultats, la
valeur du nombre de noyaux du **Mn n’est pas convergée pour FISPACTII pour le couple
de tolérances (T = 1078, T,y = 10%).

Ainsi, pour cet exemple, il semblerait que I'impact d’un changement de tolérances (ab-
solue et relative) soit minime pour RayActive. Seuls 4 isotopes sont impactés avec un écart
relatif maximal (pris en valeur absolue) de 1.08435 x 1073. Dans le cas de FISPACTII,
faire varier les tolérances entraine des écarts relatifs en plus grands nombre et amplitude.
Outre le cas du Mn, 1’écart relatif maximum est de 9.21970% 1072 soit 85 fois supérieur &
celui maximum pour RayActive. Le solveur d’EDO de la méthodologie RayActive semble
donc bien étre plus stable que celui de FISPACTII. Une plus grande tolérance peut donc
étre utilisée avec RayActive sans risquer des écarts relatifs importants. Enfin, tous les
isotopes ont été correctement calculés pour toutes les tolérances testées avec RayActive
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alors que le ®*Mn ne I'a pas été pour FISPACTII. D’autres isotopes non convergés sont
susceptibles d’étre présents dans les inventaires isotopiques calculés par FISPACTII pour
les différentes tolérances testées.

La liste de tous les isotopes non convergés sur FISPACTII ainsi que 1’écart relatif
maximisé (défini par I'équation 5.15) par rapport a l'inventaire de RayActive (T, =
1078, Tips = 104) sont donnés sur la table 5.4 en fonction des tolérances relative et absolue
et du temps pour lequel I'inventaire est donné. Seuls les isotopes pour lesquels le nombre
de noyaux est supérieur a la tolérance absolue sont affichés. I’écart relatif maximisé est
utilisé ici car il permet de comparer des valeurs fortement différentes. En effet, si I'écart
relatif (défini par ’équation 4.4) est utilisé, lorsque la valeur de référence est nettement
supérieure a la valeur calculée, I’écart vaut quasiment 1.0. Dans ce cas-ci, les inventaires
pouvant étre tres différents, 1’écart maximisé sera plus approprié.

o max((Vol. Vi)
ST (TANA)

—1 (5.15)

N

ou :
- |V4] est la valeur absolue de la premiére valeur a comparer
- |Vp| est la valeur absolue de la seconde valeur a comparer

. Ecart relatif
Isotope Trel Tabs Temps (en jours) maximisé (en %)

56 4

o o 10 o 0.001%
24N, 1010 0.010%
32p "~ 30.0 0.002%
56Mn 10-6 31.0 0.025%
3701 1010 30.0 0.004%
24Na 31.0 0.015%
24 0.015%
3zsa 107 10° % 0 053(7O

. 0

32p . 1.
= 10~2 104 30.0 686%
56\ [n 31.0 237.948%

TABLE 5.4 — Liste des isotopes non convergés sur FISPACTII et écart relatif maximisé par rapport a
RayActive (T} = 1078, Typs = 104) en fonction des tolérances relative et absolue et du temps.

D’apres le tableau 5.4, 10 isotopes n’ont pas respecté les tolérances exigées pour les
différentes configurations de tolérance testées. Cependant, la majorité des écarts relatifs
maximisés est inférieure a 0.1%. Néanmoins, pour le 32P et le 5Mn, les écarts relatifs
maximisés sont montés respectivement jusqu’a 1.686% et 237.948%. Ainsi, pour ces deux
cas, les valeurs du nombre de noyaux obtenues sont significativement différentes des va-
leurs de référence. La méthodologie RayActive étant a vocation industrielle, il doit étre
automatisé, précis et fiable. La méthode BBDF semble donc étre la plus adaptée étant
donné que pour tous les tests effectués, le calcul a abouti sans erreur ce qui n’est pas le
cas pour FISPACTII basé sur une méthode BDF. De plus, la variation de la taille du pas
permet en effet d’optimiser le calcul des inventaires isotopiques au temps souhaité. Enfin,
la méthode BBDF ayant une forte stabilité, il est envisageable d’utiliser des tolérances
plus grandes sans impacter significativement les inventaires isotopiques.
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5.3.2.2 Réduction de la taille du systeme

Dans la section 5.3.2.1, un point important n’est pas approfondi pour '’exemple de
calcul d’inventaire isotopique réalisé. En effet, d’apres les figures 5.5 et 5.6, le temps
de calcul de I'inventaire isotopique est nettement supérieur avec RayActive par rapport
a FISPACTII. Le temps de calcul minimal avec RayActive est de 7.55s alors que le
maximal pour FISPACTII est de 1.42s. Ainsi, le meilleur temps de calcul RayActive est
5.32 fois supérieur au pire temps de calcul FISPACTII pour cet exemple. La précision et
I’automatisation des calculs d’inventaire isotopique ont donc un coiit non négligeable sur
le temps de calcul.

Une solution a donc été cherchée afin de réduire la durée des calculs d’inventaire iso-
topique. En s’appuyant sur de nombreux exemples de calcul d’inventaire isotopique, un
constat a été fait concernant les résultats de ceux-ci. En effet, dans la grande majorité
des cas les éléments produits sont relativement proches des éléments présents dans 1'in-
ventaire initial. Un élément est dans ce cas un nucléide défini par un numéro atomique
Z et n'importe quel nombre total de nucléons A. Or, un élément ayant un grand numéro
atomique ne peut étre produit que par captures neutroniques successives dans le contexte
de cette these. Le systeme d’EDO a donc été réduit de la maniere suivante. L utilisateur
définit un nombre de protons en plus Z, et le systéeme d’EDO est tronqué a 1'élément
qui correspond a I’élément maximal présent dans I'inventaire initial Z,,,, plus le nombre
de proton en plus spécifié par 'utilisateur Z,. Autrement dit, tous les éléments ayant
un Z > Zpes + Z4 ne sont pas calculés. La matrice A définissant le systeme d’EDO de
Bateman 3.13 aura donc une dimension réduite J3, =~ < J? ol Jy, est le nombre total
d’isotopes pouvant étre produits apres troncature. En pratique, une valeur de Z, assu-
rant un résultat identique est environ de 10. L’intérét de ce procédé est que la résolution
du systeéme 5.10 sera donc nettement plus rapide vu que celui-ci est de taille réduite (&
condition que Z,.. + 2+ << Zj avec Z; le plus grand numéro atomique pouvant étre
produit en fonctionnement normal) .

Afin de quantifier le gain de performance obtenu en tronquant la taille du systeéme,
le calcul d’inventaire présenté dans la section 5.3.2.1 a été reproduit en utilisant un 7
égal a 10. La figure 5.7 présente le temps de calcul nécessaire a 1’obtention de 'inventaire
isotopique en fonction de la tolérance relative pour différentes valeurs de tolérance absolue
dans le cas du systeme réduit (Z, = 10). D’apres le graphique 5.7, les mémes constata-
tions que pour la figure 5.5 peuvent étre observées. En effet, le temps de calcul diminue
bien quand les tolérances absolue et relative augmentent. De plus, plus la tolérance rela-
tive diminue, moins le temps de calcul diminue rapidement lorsque la tolérance absolue
augmente. Enfin, plus la tolérance absolue est grande, moins I’écart entre les temps de
calcul pour les différentes tolérances relatives est grand. Ainsi, la réduction de la taille du
systeme semble ne pas impacter le comportement de la variation de la taille du pas.

Cependant, en comparant les figures 5.5 et 5.7, il est possible d’observer que les temps de
calcul sont nettement plus courts dans le cas du systeme réduit que dans le cas du systeme
complet. Afin de comparer plus précisément les différentes durées, les ratios des temps de
calcul ont été calculés en utilisant ceux de FISPACTII comme valeurs de référence. Le
ratio de temps de calcul est présenté en figure 5.8 pour le systéme complet et le systeme
réduit pour différentes valeurs de tolérance relative en fonction de la tolérance absolue.
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FI1GURE 5.7 — Temps de calcul de 'inventaire isotopique final avec RayActive en fonction de la tolérance
absolue pour différentes valeurs de tolérance relative dans le cas d’'un systeme d’EDO réduit

30 — S
s —
o
()
Eel
3
£
g
°
g1
o
——
+ —_—
A\ —_—a
e
0.1
1.00E+04 1.00E+05 1.00E+06 1.00E+07 1.00E+08 1.00E+09 1.00E+10

Tolérance absolue

--Systeme complet T,=1.00E-02 —-Systéme complet T,,=1.00E-04 —=-Systeme complet T,,=1.00E-06 - Systéme complet T,,=1.00E-08
-+ Systeme réduit T,q=1.00E-02 —+-Systeme rédut T,,=1.00E-04 Systéme réduit T, =1.00E-06 Systéme réduit T, =1.00E-08

FIGURE 5.8 — Ratio des temps de calcul RayActive par rapport & FISPACTII pour différentes tolérances
relatives en fonction de la tolérance absolue.

D’apres les courbes obtenues, il est possible de constater qu’avec le systeme réduit les
temps de calcul sont nettement plus faibles qu’avec le systeme complet. En effet, tous les
ratios pour le systéme complet sont supérieurs a ceux du systeme réduit. De plus, tous
les ratios de temps de calcul sont inférieurs a 1.0 pour le systéme réduit a ’exception des
couples de tolérances (T = 1078, Typs = 10%), (Treg = 1078, Tiyps = 10%).

Ainsi, en réduisant la taille du systeme, le temps de calcul de I'inventaire isotopique
pour cet exemple est nettement diminué. Le temps de calcul devient méme inférieur a
celui de FISPACTII pour la majorité des tolérances testées. Néanmoins, dans le cas ou
I'inventaire isotopique initial contient un élément ayant un Z proche de Z;, le gain de
temps ne sera cependant que marginal étant donné que la taille du systéme ne sera que
peu voire pas réduite. Pour cet exemple, I'utilisation d’une valeur Z, = 10 n’a pas impacté
les inventaires isotopiques, seuls les temps de calcul ont été réduits. De maniere générale,
I'utilisation de ce parametre peut impacter le résultat si la valeur de Z, choisie est trop
proche de Z,,... Il est donc nécessaire de rester prudent avec ce parametre et d’utiliser
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une valeur élevée (Z, > 10) lorsque les durées d’irradiation sont longues et/ou que le flux
neutronique est relativement intense.

5.3.2.3 Parallélisation du calcul d’inventaire isotopique

Dans la majorité des calculs d’activation neutronique, un maillage virtuel superposé a la
géométrie est utilisé. Ce maillage contient généralement un grand nombre de mailles pour
lesquelles un calcul d’inventaire isotopique doit étre effectué. Dans le cas ou le MC2A
est utilisé, le nombre de calculs d’inventaire est encore supérieur vu que plusieurs cel-
lules peuvent étre chevauchées par une maille. La parallélisation du calcul d’inventaire
isotopique a donc été ajoutée a la méthodologie RayActive afin d’accélérer cette étape.
L’exemple du modele simplifié représentant un dispositif expérimental et présenté dans la
partie 4.4.4.2 a donc été utilisé afin de caractériser le gain de performance potentiel.

La figure 5.9 donne ainsi le temps de calcul nécessaire a ’obtention de I’ensemble des
inventaires isotopiques des CEM pouvant produire des photons de décroissance en fonction
du nombre de threads utilisés pour RayActive. En effet, dans RayActive, il est possible
de spécifier si le matériau ambiant (généralement de l'air ou du vide) peut étre activé. Si
le matériau ne peut pas étre activé, alors le calcul d’inventaire n’est pas réalisé pour ce
matériau. Il en résulte que les mailles ne contenant que du matériau ambiant ne peuvent
donc pas produire de photons. Dans le cas du modele du dispositif expérimental, 1 000
mailles sont utilisées pour le calcul d’inventaire isotopique. En indiquant que I’air ambiant
ne peut pas étre activé pour cet exemple, seules 136 mailles contiennent des matériaux
nécessitant un calcul d’inventaire isotopique. Ceci permet d’accélérer significativement
cette étape sans perturber les résultats étant donné que 'air n’est quasiment pas activé
vu sa faible densité et sa composition.
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FIGURE 5.9 — Temps de calcul nécessaire a ’obtention de I'ensemble des inventaires isotopiques des CEM
pouvant produire des photons de décroissance en fonction du nombre de threads utilisés pour RayActive.

D’apres la figure 5.9, il est possible de constater que la parallélisation du calcul d’inventaire
isotopique permet bien de diminuer le temps total de cette étape pour cet exemple. En
effet, le temps total était d’environ 100 secondes pour 1 thread alors qu’il est approxima-
tivement de 32 secondes pour 4 threads soit un gain de plus d'un facteur 3. De plus, le
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temps ne diminue plus au-dela de 4 threads utilisés. Au contraire, une légere augmenta-
tion peut étre observée. Ceci provient probablement de la machine utilisée. En effet, le
processeur ne dispose que de 4 processeurs physiques et 8 threads logiques. A la lumiére
de ces résultats, la parallélisation permet d’accélérer le calcul d’inventaire isotopique. Il
est cependant recommandé d’utiliser un nombre de threads inférieur ou égal au nombre
de processeurs réels afin d’optimiser au mieux cette étape du calcul.

5.3.3 Automatisation des calculs d’inventaire isotopique

Comme toute méthode numérique itérative (cf. algorithme 1), la méthode BBDF peut
présenter des instabilités. Il est donc nécessaire de trouver des solutions permettant d’at-
teindre I'objectif d’automatisation de la méthodologie RayActive dans ce genre de situa-
tion.

5.3.3.1 Stabilité du schéma numérique

Le solveur BBDF étant basé sur une méthode numérique, il dispose donc d’un domaine
de stabilité en dehors duquel la solution calculée peut étre approximative voire incorrecte.
Dans le contexte des calculs d’inventaire isotopique, des instabilités peuvent étre observées
lorsque le flux neutronique a une grande intensité. En effet, l'intervalle de valeurs dans
lequel se trouvent les coefficients des équations de Bateman généralisées peut s’agrandir
lorsque le flux augmente. Ceci est dii aux taux de réaction qui croissent avec l'intensité
du flux alors que les constantes de désintégration restent inchangées. Dans le cas ou la
solution calculée serait approximative sur plusieurs pas temporels consécutifs, le solveur
pourrait échouer et ne pas pouvoir achever le calcul. Une stratégie a donc été mise en
place afin de tenir compte de cette éventualité et de respecter 'objectif d’automatisation
de RayActive.

5.3.3.2 Configurations du solveur d’EDO

RayActive étant une méthodologie a vocation industrielle, elle doit étre capable de
calculer les inventaires isotopiques dans tous les cas. A cette fin, plusieurs configura-
tions du solveur BBDF ont donc été mises en place. Lorsqu’une configuration échoue a
résoudre le systeme d’équations de Bateman 2.16a, une autre configuration est utilisée.
Dans RayActive, trois configurations différentes de solveur d’EDO basées sur une mé-
thode BBDFE peuvent étre utilisées. Les deux premieres configurations sont obtenues en
utilisant différentes valeurs de guugm, qaim €t p dans l'opérateur de différence linéaire L;
5.6. La premicre configuration est obtenue en utilisant guugm = g, Qdim = 2, p = —% et la
seconde en utilisant ggugm = %, Qdim = 2, p = %. Ces valeurs sont calculées de telle sorte a
maximiser le domaine de stabilité du solveur d’EDO. L’analyse des domaines de stabilité
et le calcul des valeurs des coefficients associés a I’équation 5.5 sont intégralement donnés
dans [SULEIMAN et al., 2013] pour la premiére configuration et dans [MUSA et al., 2013b]
pour la seconde. Enfin, une derniére configuration de solveur d’EDO peut également étre
utilisée dans RayActive. Les spécificités de cette configuration ainsi que les coefficients
peuvent étre trouvés dans [ZAwAawl, 2016].

Une configuration de solveur d’EDO désigne le nombre de points utilisés par la méthode,
les valeurs des ratios d’augmentation et de diminution de la taille du pas ainsi que la valeur
du parametre p. La premiere configuration disponible dans RayActive est obtenue pour
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5 points avec les premiers coefficients donnés ci-dessus. Cette configuration entraine un
jeu de coefficients spécifiques qui peuvent étre calculés grace aux équations fournies en
annexe B. Ces coefficients permettent alors de lier les points de I’équation 5.5 entre eux. Le
tableau 5.5 donne a titre d’exemple, les valeurs des coefficients de ’équation 5.5 obtenues
pour la premiere configuration de solveur d’EDO de RayActive (5 points, quugm = 2

]
Qaim = 2 et p = —%).

q 01 B2 aq (€5 ag Oy d0,1 d1,1 d2,1 d0,2 d1,2 d2,2

1 _9 162 9 3 36 48 1 0 9 _ 9 46 _ 90
64 109 16 4 109 109 64 8 109 109 109

2 _9 384 9 3 144 192 0 1 9 _ 23 33 _ 153
64 295 16 4 413 413 64 8 2065 413 413

5 _ 1179 | 1208 351 234 234 313 704 —9216 | 38961 —5504 | 22528 —28899

8 9044 733 646 323 733 733 8075 56525 | 32300 18325 18325 18325

TABLE 5.5 — Coefficients du solveur d’EDO pour la premiére configuration.

Le fait de disposer de trois solveurs d’EDO permet ainsi de maximiser le taux de réussite
du calcul des inventaires isotopiques. En effet, lorsqu’un solveur ne parvient pas a calculer
un inventaire, un autre prend le relais. Ce genre de situation est rare mais peut arriver
dans certains cas; en particulier quand le flux neutronique est extrémement intense. Les
configurations des solveurs d’EDO disponibles dans RayActive sont relativement proches.
En effet, elles sont toutes basées sur la méme méthode BBDF issue de I’équation 3.17 mais
utilisent un nombre de points ou des coefficients différents. Ceci implique que le domaine
de stabilité des solveurs est relativement proche et que des calculs d’inventaire isotopique
sont susceptibles d’échouer avec les trois configurations. Afin de s’assurer du fait que le
calcul aboutisse, une derniere méthode de résolution du systeme de Bateman peut étre
utilisée dans RayActive.

5.3.3.3 Linéarisation de chaines

Un solveur d’EDO par discrétisation temporelle peut échouer a calculer I'inventaire
isotopique au temps souhaité. Dans ce genre de situation une solution alternative est
nécessaire afin de respecter l'objectif d’automatisation de la méthodologie RayActive.
Plusieurs autres méthodes peuvent étre utilisées afin de calculer I'inventaire. La méthode
retenue pour RayActive est la linéarisation de chaines présentée dans la section 3.4.1
car elle dispose d'une solution analytique. Pour rappel, cette méthode consiste a trans-
former I'arbre de réactions en chaines linéaires de réactions dans lesquelles un isotope
n’est alimenté que par un unique isotope peére et ne peut alimenter qu’'un seul isotope
fils. Ceci permet de transformer le systeme d’équations de Bateman 3.15 en systemes de
décroissance radioactive pour lesquels une solution analytique existe et est décrite dans
[BATEMAN et al., 1843].

Dans le cas de 'activation neutronique, le phénomene de transmutation peut produire
des isotopes qui peuvent étre radioactifs. Dans certains cas, ces isotopes produits par
transmutation peuvent générer l'isotope transmuté initialement par décroissance radioac-
tive. Il s’agit alors d’une boucle de production : Iisotope initial est régénéré par ses propres
produits. Ceci implique 'existence de points de divergence de la solution analytique qui
nécessitent un traitement particulier afin de lever I'indétermination de la solution. Le pro-
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cédé est intégralement décrit dans [WILSON, 1999] et peut étre utilisé dans RayActive si
les solveurs d’EDO échouent tous.

Afin de tester la méthode de linéarisation de chaine disponible dans RayActive, le calcul
d’inventaire isotopique présenté dans la partie 5.3.2.1 a également été réalisé avec cette
méthode. La tableau 5.6 donne les inventaires isotopiques et les écarts relatifs maximisés
obtenus avec le solveur d’EDO et la linéarisation de chaine de RayActive. Les inventaires
utilisés sont ceux calculés avec un couple de tolérances (T, = 1078, T, = 10*) pour
RayActive avec le solveur d’EDO. Les chalnes ont été limitées a 5 isotopes pour les phases
d’irradiation et a 10 pour les phases de refroidissement. Seuls les noyaux contribuant a
plus de 0.01% de I'activité totale ont été affichés dans le tableau 5.6 et sont triés par ordre
d’activité décroissante par souci de lisibilité.

Nb. noyaux RayActive | Nb. noyaux RayActive - . Ly

Isotope ODE Chaines Ecart relatif maximisé
3TAr 2.66652 * 1017 2.66652 * 1017 0
24Na 1.89812 x 101° 1.89812 % 1015 0
55Fe 8.11846 % 1016 8.11846 % 1016 0
22Na 1.65541 % 1016 1.65541 % 1016 0

359 4.28369 % 1014 4.28371 % 1014 4.66887 % 106

56Mn 2.02887 x 101 2.02887 *« 1011 0
39Ar 1.14142 % 1017 1.14142 % 107 0

TABLE 5.6 — Inventaires isotopiques calculés avec les méthodes disponibles dans RayActive et écarts
relatifs maximisés associés.

D’apres le tableau 5.6, il semblerait que l'inventaire isotopique soit bien calculé avec
la méthode de linéarisation de chaine disponible dans RayActive. En effet, les écarts
maximisés sont tous inférieurs a 10~°. Cependant, en observant la totalité de I'inventaire
isotopique, il est possible de constater que certains isotopes sont produits alors qu’ils ne
sont pas présents dans l'inventaire issu du solveur d’EDO. De la méme maniere, certains
noyaux présents dans les 2 inventaires ne sont pas présents en quantité identique. L’écart
relatif maximisé est maximal pour le 5°V avec 3.28 noyaux calculés avec la linéarisation
de chaine et 4.08 x 107 avec le solveur d’EDO. Cependant, ce nombre de noyaux est
relativement faible en comparaison de 'ordre de grandeur du nombre moyen de noyaux
présents dans I'inventaire initial. De méme, I’activité de cet isotope est inférieure a 10734%
de Tactivité totale (dans le cas du solveur d’EDO). Ainsi, vu que le nombre de noyaux
des isotopes ayant le plus d’activité semble étre correctement calculé, il semblerait que la
linéarisation de chalne permette bien de calculer I'inventaire isotopique au temps souhaité.

La linéarisation de chaine n’est pas utilisée par défaut dans RayActive pour différentes
raisons. En effet, il pourrait étre judicieux de s’appuyer sur cette méthode afin de calculer
les inventaires vu qu’elle dispose d’une solution analytique. Cependant, plusieurs limita-
tions sont a prendre en compte lorsque celle-ci est utilisée. Tout d’abord, dans un arbre de
réactions, des boucles existent. Lorsque 'arbre est linéarisé, ces boucles entrainent I'ap-
parition de chaines infinies. Il est alors nécessaire de trouver un mécanisme de coupure
des chaines. Ce mécanisme ne doit alors pas stopper les chaines concernées trop tot afin
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de ne pas perdre en précision. De la méme maniére, si les chaines sont coupées trop tard,
le temps de calcul sera inutilement augmenté tout comme la RAM.

Plusieurs phénomenes pourraient étre a 1’origine des écarts constatés. En effet, le simple
fait d’utiliser deux méthodes différentes peut étre a l'origine de ces écarts. De méme,
certaines hypotheses sont appliquées dans la linéarisation de chaine. En particulier, les
chaines sont coupées au 5" isotope lors des phases d’irradiation pour ne pas saturer la
RAM. Enfin, les valeurs des coefficients du systeme d’équations de Bateman 3.15 ainsi
que des durées d’irradiation peuvent étre source d’importantes aberrations numériques
dans certains cas particuliers. Des recherches plus poussées sont en cours afin d’identifier
précisément les origines des écarts observés et seront publiées des que disponibles. Il est
donc pertinent de s’appuyer sur un solveur d’EDO par défaut afin de respecter les objectifs
de précision et d’automatisation recherchés. La linéarisation de chaine peut quant a elle
étre utilisée en dernier recours si tous les solveurs d’EDO ont échoués.

5.3.3.4 Algorithme de calcul des inventaires isotopiques

Différentes méthodes de calcul de I'inventaire isotopique sont disponibles dans RayAc-
tive. Trois différents solveurs d’EDO et une méthode de linéarisation de chaine peuvent
étre utilisés. Afin de s’assurer de I'automatisation complete des calculs d’inventaire isoto-
pique, ’algorithme suivant a été mis en place. Pour chaque phase d’irradiation, la premiere
configuration du solveur d’EDO est testée. Si le calcul échoue, la seconde configuration
est testée puis la troisieme en cas de nouvel échec. Enfin, dans le cas ou tous les sol-
veurs d’EDO ne parviennent pas a calculer 'inventaire isotopique, alors la linéarisation
de chaine est utilisée. Ainsi, le calcul de I'inventaire isotopique est assuré quel que soit le
calcul demandé. De plus, le calcul ne recommencant pas completement depuis le début du
scénario d’irradiation (seulement au début de la phase concernée), la perte de temps as-
sociée en cas d’échec pour une phase du scénario est ainsi limitée. Cet algorithme permet
alors de completement automatiser cette étape du calcul du DeD H*(10).

5.4 Echantillonnage des sources de décroissance

La derniere étape du calcul du DeD H*(10) consiste & transporter les photons issus des
décroissances radioactives des isotopes générés par irradiation neutronique. Cette étape
est réalisée par méthode Monte-Carlo. Il est alors nécessaire de définir les parametres des
particules a simuler. En effet, I'énergie, la position, 'intensité ainsi que la direction des
photons des décroissances doivent étre échantillonnées en fonction des compositions des
matériaux obtenues a I'étape de calcul des inventaires isotopiques.

5.4.1 Echantillonnage de la position et de l'intensité des particules de dé-
croissance

Différentes manieres d’échantillonner les photons issus des décroissances radioactives
existent. En effet, il est par exemple possible de simuler chacun des photons émis par
les noyaux radioactifs comme c’est le cas dans la réalité. Cependant, ceci nécessiterait
un temps prohibitif étant donné le nombre de photons qu’il y aurait a simuler. Dans
RayActive, I’échantillonnage repose donc intégralement sur des probabilités d’émission.
Pour chaque CEM, un inventaire isotopique est calculé. Si des isotopes radioactifs sont
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présents dans I'inventaire et que des photons sont émis par ces isotopes, alors une source
de photons est générée a 'emplacement de la CEM. L’intensité de cette source est alors
donnée par 'équation 5.16.

J Rj
ICEM:ZZ)\j*Nj*Ij,T (516)
j=1r=1
avec :

- Icpa Vintensité de la CEM (en «y - s71)
- J le nombre d’isotopes différents se trouvant dans I'inventaire isotopique
- R; le nombre de raies v d’émission de l'isotope j
- A\; la constante de désintégration de l'isotope j (en s71)
- N; le nombre de noyaux de l'isotope j
- I, T'intensité d’émission de la raie r pour lisotope j.

La position du photon de décroissance est alors échantillonnée de la maniere suivante.
L’intensité de chaque maille et de chaque maillage est calculée. Plusieurs maillages peuvent
étre utilisés pour l'irradiation neutronique et le calcul des flux neutroniques dans RayAc-
tive. Par défaut I’ensemble de la géométrie est maillé et un seul maillage est utilisé. L’in-
tensité d’une maille (notée I,,,) est obtenue en sommant les intensités de chaque fraction
de cellule englobée dans la maille. De méme, l'intensité d’un maillage (notée I,,.s) est la
somme de l'intensité de toutes les mailles du maillage. Le maillage indice u, la maille v et
la CEM w sont alors sélectionnés en tirant un nombre aléatoire ¢ entre 0 et 1 puis en le
pondérant par I'intensité totale des photons et en respectant I'inéquation 5.17.

u—1 v—1 w—1 Nopesh u—1 v—1 w
Z Imesh,i+z Ivox,j,u"—Z ICEM,k,u,v < f Z [mesh,i S Z [mesh,i+z [vox,j,u+z [CEM,k,u,v
i=1 j=1 k=1 i=1 i=1 j=1 k=1
(5.17)
ou :

- u est I'indice du maillage échantillonné (u > 1)

- v est 'indice de la maille échantillonnée dans le maillage u (v > 1)
- w est l'indice de la CEM échantillonnée dans la maille v (w > 1)

+ Lnesn.i est Uintensité du maillage i (en v - s71)

+ Tyor ju est V'intensité de la maille j dans le maillage u (en v - s 1)

- IcEM kuw est Uintensité de la CEM & dans la maille v (en v - s71)
- € est un nombre aléatoire entre 0 et 1 (exclus)

- Npesh est le nombre total de maillages.

En pratique, comme le nombre de total de CEM dans ’ensemble des mailles de tous les
maillages peut étre trés important, I’échantillonnage des indices est effectué séquentielle-
ment. En effet, le maillage u est échantillonné en s’appuyant sur I'inéquation 5.18 puis la
maille v dans le maillage u en utilisant I'inéquation 5.19. Enfin, la CEM est obtenue en
dernier grace & Péquation 5.17. A noter que dans les trois équations, le nombre aléatoire
& est identique.

Niesh

u—1 U
Z Imesh,i < § Z ]mesh,i < Z Imesh,i (518)
i=1 i=1 =1
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Ninesh

Z ]meshz + Z ]vow,]u < g Z Imeshz < Z ]meshz + Z Ivox,], (519)

Une fois que le maillage, la maille et la CEM ont été échantillonnés, la position de la
particule peut I'étre également. L’inconvénient principal lors de cette étape est que la
position de la CEM dans la maille n’est pas connue avec un MC2A. Or, le photon doit
étre émis depuis la CEM échantillonnée (une maille pouvant contenir plusieurs CEM).
Une position est alors tirée aléatoirement dans la maille (étant donné que sa position
est connue). Puis, la cellule dans laquelle le point tiré se trouve est identifiée. Si cette
cellule correspond a la CEM, alors la position est acceptée. Sinon, une nouvelle position
est tirée. Ce processus est répété 1000 fois et si aucune position n’est acceptée, alors
I’échantillonnage de la particule est relancé depuis le début. La direction de la particule
est quant a elle échantillonnée aléatoirement et de maniere isotrope par hypothese sur les
décroissances (cf. [EADE, COLLING et al., 2020] et [ALPAN, 2020]).

5.4.2 Energies ponctuelles ou par histogramme

Une fois que la position de la particule est échantillonnée, il est également nécessaire
de déterminer son énergie. Dans la méthodologie RayActive, deux procédés peuvent étre
utilisés. Le premier consiste a stocker I’énergie et 'intensité de chacune des raies pouvant
étre émises par les isotopes radioactifs présents dans 'inventaire de la CEM. Le second
consiste a regrouper les raies dans un histogramme. La premiere méthode représente
fidelement les vraies énergies et intensités d’émission mais a un cotit numérique associé plus
important. En effet, si I'inventaire isotopique contient de nombreux isotopes, le nombre
de raies d’émission sera important. Or, chaque raie utilise 2*8 octets de RAM (intensité
et énergie). La RAM nécessaire pour stocker I'ensemble des raies dans le cas ponctuel
est alors donnée par ’équation 5.20. Celle pour le cas ou un histogramme est utilisé est
donnée dans I’équation 5.21.

m(zgh Nvoac i NCE]\/I i,7

RAM'y,ponctuel Z Z Z 16 * N'y,CE’Mm"k (520>
= 7j=1

ou :
- RAM,, ponctuer €st la RAM nécessaire au stockage de I'ensemble des raies d’émission
dans le cas ponctuel (en octets)
- Npesh est le nombre total de maillages
* Nyoz,i est le nombre de mailles du maillage ¢
- Necgwm,,j est le nombre de CEM de la maille j dans le maillage ¢
+ N, cEm,,;, est le nombre de raies de la CEM £ dans la maille j et le maillage k.

mesh N’uoz N NCE]\/I 7,7

RAM,, pisto = Z 3 Z 8% (2% Ng + 1) (5.21)
= _] 1

ou :
- RAM., pisto est la RAM nécessaire au stockage de I’ensemble des raies d’émission
dans le cas d'un histogramme (en octets)
- Npesh €st le nombre total de maillages
- Nyozi st le nombre de mailles du maillage %
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- Ncewm,,j est le nombre de CEM de la maille j dans le maillage ¢
- N¢ est le nombre de groupes utilisés dans I'histogramme.

En pratique, le nombre de groupes utilisés pour 1’histogramme est environ égal a 20.
Dans RayActive, un découpage a 24 groupes est utilisé par défaut. Ce découpage est donné
en annexe A.2. La RAM nécessaire pour stocker les photons de décroissance a alors été
calculée pour I'inventaire isotopique de I'exemple présenté dans la partie 5.3.2.1. Dans le
cas des énergies ponctuelles, la RAM nécessaire pour cet exemple est alors de 1424 octets
(89 raies) et elle est de 392 octets (24 groupes) pour le cas par histogramme soit environ
3.5 fois moins. D’apres ces résultats, il est donc recommandé d’utiliser la méthode par
histogramme lorsque le nombre de CEM est élevé (ce qui est généralement le cas pour des
maillages contenant beaucoup de mailles et chevauchant une grande quantité de cellules).

L’échantillonnage de I'énergie du photon de décroissance est alors réalisé a partir de
la probabilité d’émission associée. Dans le cas des raies ponctuelles cette probabilité est
donnée par I'équation 5.22 et dans le cas des histogrammes, la probabilité d’émission
depuis le groupe ¢ est donnée par I’équation 5.23.

I;
Pponct,i = N, (522)

avec :
* Dponet,i la probabilité d’émission de la raie 7
- I; intensité d’émission de la raie i (en v -s71)
- N, le nombre de raies d’émission de la CEM échantillonnée.

1
Phisto,g = Ngg (523)

> 1
j=1

avec :
* Phisto,g 1la probabilité d’émission depuis le groupe g
- I, Vintensité d’émission depuis le groupe énergétique g (en - s 1)
- N¢g le nombre de groupes énergétiques du découpage utilisé.

La raie d’émission i ou le groupe énergétique g sont alors échantillonnés en tirant un
nombre aléatoire entre 0 et 1 puis en utilisant I'inéquation 5.24 (dans le cas des raies
ponctuelles) ou I'inéquation 5.25 (dans le cas de 'histogramme). L’énergie associée a la
raie d’émission ¢ est alors sélectionnée dans le cas ponctuel. Dans le cas de I'histogramme,
I'énergie est alors sélectionnée aléatoirement et de facon uniforme entre E,_; et E,.

i—1 Ny i
D L<EX <)L (5.24)
j=1 j=1 j=1

ou :
- I; est I'intensité d’émission de la raie j (en v -s™1)
- 2 'indice de la raie échantillonnée
- & est un nombre aléatoire entre 0 et 1 (exclus)
- N, le nombre de raies d’émission de la CEM échantillonnée.
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g—1 Ng g
> L<Ed <L (5.25)
j=1 j=1 Jj=1

avec :
- I; est l'intensité d’émission du groupe énergétique j (en v - s ')
- g indice du groupe énergétique échantillonné
- € est un nombre aléatoire entre 0 et 1 (exclus)
- Ng le nombre de groupes énergétiques du découpage utilisé.

Afin de s’assurer de la cohérence des deux méthodes d’échantillonnage des photons
issus des décroissances radioactives, un calcul de DelD H*(10) a alors été réalisé avec
RayActive et MCNP/FISPACTII. La géométrie utilisée pour ce calcul se trouve en figure
5.10. Celle-ci est composée de trois cubes tous de coté égal a 1em. Un cube est repéré par
son centre et des coordonnées cartésiennes sont utilisées pour le repeére. Le cube source
est situé en 0(0,0,0) et est composé d’air de densité da;=0.001205g/cm3. Les deux autres
cubes sont positionnés respectivement au positions P1(-20.5¢m,0,0) et P2(20.5¢m,0,0). Ils
sont tous deux composés du méme matériau, du **Co pur de densité dq,=8.9g/cm?. La
source de neutrons est le cube centré en O. Les neutrons émis sont mono-cinétiques a
14MeV . La source est isotrope d’intensité 10*n/s. Le scénario d’irradiation consiste en
une phase a 100% d’intensité pendant 2 heures suivie de 30.5 jours de refroidissement. Le
DeD H*(10) est alors calculé a la fin du scénario. Le maillage utilisé pour le transport
des neutrons est de dimensions 100cm*100cm™100cm (centré en O) et la résolution est de
10 mailles par direction.

Cubes de matériau
(coté 1cm)

Source de neutrons
(coté 1cm)

F1cURE 5.10 — Géométrie utilisée pour tester ’échantillonnage des particules issues des décroissances
radioactives.

La figure 5.11 présente le DeD H*(10) le long de 'axe x a la position y=0cm et z=0cm
pour la méthode d’échantillonnage ponctuelle et par histogramme des photons issus des
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—— Echantillonnage ponctuel
—— Echantillonnage par histogramme
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FIGURE 5.11 — DeD H*(10) le long de l'axe x & la position y=z=0 pour un échantillonnage ponctuel et
par histogramme des photons issus des décroissances.

décroissances radioactives. D’apres ce graphique, le DelD H*(10) semble étre en tres bon
accord entre la méthode d’échantillonnage ponctuelle et par histogramme pour le tirage de
I’énergie. En effet, les courbes présentent des formes similaires. Un écart relatif moyen le
long de I'axe utilisé pour la figure 5.11 de -1.67% est présent entre les deux méthodes (en
utilisant les valeurs pour I’échantillonnage ponctuel comme valeurs de référence). Le fait
de regrouper les raies d’émission photonique en groupes énergétiques semble alors modifier
légerement les valeurs calculées du DeD H*(10). Cependant, cet écart reste limité pour
cet exemple.

Ainsi, les deux méthodes d’échantillonnage des photons issus des décroissances peuvent
étre utilisées. Les résultats obtenus dans les deux cas sont en bon accord sur 'exemple
testé. L’échantillonnage ponctuel utilisant les vraies énergies des photons permet donc
d’atteindre une meilleure précision pour le calcul du DelD H*(10). Cependant, cette mé-
thode ne peut pas étre utilisée lorsqu’un grand nombre d’inventaires génere de nombreux
photons. En effet, la mémoire RAM requise serait trop importante. Dans ce cas, il est
préférable d’utiliser un histogramme pour ’échantillonnage de ’énergie des photons. Ceci
permettra de limiter la mémoire nécessaire au détriment du risque d’apparition d’un léger
écart dans les valeurs du DeD H*(10).

5.4.3 Biasing énergétique

Le calcul du DeD H*(10) étant réalisé par méthode Monte-Carlo, celui-ci aura donc
un colit numérique important. Afin d’accélérer la convergence des résultats, une technique
de réduction de variance a été ajoutée a la méthodologie RayActive. Celle-ci repose sur
I'hypothese selon laquelle la présence d'un DeD H*(10) est majoritairement due aux
photons de haute énergie. En effet, ceux-ci sont plus susceptibles de déposer de 1’énergie
et peuvent pénétrer plus profondément dans la matiere. La technique de réduction de
variance élaborée consiste alors a favoriser le tirage des photons de haute énergie issus
des décroissances radioactives. Ceci aura donc un double impact. En effet, la dose étant
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majoritairement déposée par les photons de haute énergie, la détection de ces particules
sera donc plus fréquente et le résultat total convergera plus rapidement. De plus, les
photons de haute énergie pénétrant plus profondément dans la matiere pourront alors
atteindre plus aisément les détecteurs éloignés. Favoriser la simulation de photons de
haute énergie aura donc un double impact permettant d’améliorer la convergence des
résultats du calcul Monte-Carlo. Dans RayActive, la probabilité d’échantillonnage biaisée
est alors calculée grace a 1’'équation 5.26 dans le cas ponctuel et a 1’équation 5.27 dans le
cas d'un histogramme.

Pponct,biased,i = N, (526)
> I * E
j=1
ou :
* Dponct biased,i; €St 1la probabilité biaisée d’émission du photon d’indice ¢
- I; est l'intensité d’émission de la raie i (en ~y - s™1)
- E; est I'énergie associée a la raie i (en Mel)
- N, est le nombre de raies d’émission de la CEM échantillonnée.
I, xFE
DPhistobiased,g = 7 ? (527)

Ng
> Iix E;
j=1

* Dhistopiased,g €St 1a probabilité biaisée d’émission du photon depuis le groupe ¢
- 1, est 'intensité d’émission du groupe g (en 7y -s™')

- B, est I'énergie moyenne associée au groupe g (en MeV)

- Ng est le nombre de groupes énergétiques du découpage utilisé.

L’échantillonnage biaisé de 1’énergie des photons issus des décroissances radioactives
sera donc réalisé de la méme maniere que pour le cas non biaisé tel que présenté dans la
section 5.4.2 en remplacant toutes les probabilités par les probabilités biaisées. Puis, afin
de corriger le biaisage de I’échantillonnage, un poids de correction est attribué au photon
échantillonné. Dans le cas du tirage ponctuel en énergie, le poids de correction est donné
par ’équation 5.28 et dans le cas de I'histogramme par ’équation 5.29.

N’Y
> 1+ E;
= _ (5.28)

wponct,corr,z -

N’Y
E) 1
=1

* Wponet,corr,i €St le poids de correction appliqué au photon d’indice ¢
- I; est I'intensité d’émission de la raie j (en v -s™1)

- B est I'énergie associée a la raie j (en MeV)

- N, est le nombre de raies d’émission de la CEM échantillonnée

- E; est Iénergie associée a la raie i (en MeV).
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Ng

D I E;

J=1

Ne (5.29)
Eg Z Ij
j=1

Whisto,corr,g =

ou :
* Whisto,corr,g €St le poids de correction appliqué au photon issus du groupe g
- I; est l'intensité d’émission du groupe j (en - s 1)
- E; est I’énergie moyenne du groupe j (en MeV)
- N¢ est le nombre de groupes énergétiques du découpage utilisé
- E, est I'énergie moyenne du groupe g (en MeV).

Le poids de correction sera alors pris en compte lors du calcul des grandeurs obser-
vées en sortie du transport Monte-Carlo afin de corriger le biaisage de ’échantillonnage
énergétique. Afin de tester le gain apporté grace a la technique de biaisage présentée, le
calcul réalisé dans la partie 5.4.2 a été reproduit en utilisant le biaisage énergétique pour
les deux méthodes d’échantillonnage disponibles. Le tableau 5.7 donne le DelD H*(10)
calculé et la Figure Of Merit (FOM) associée pour le cube central (la source de neutrons
lors de l'irradiation neutronique) pour les deux méthodes d’échantillonnage avec et sans
biaisage énergétique. La FOM est définie d’apres 1’équation 5.30.

FOM =

(5.30)

o2xT
avec :
- o l'incertitude relative du résultat du calcul Monte-Carlo
- T le temps de calcul total de la simulation Monte-Carlo (en s).

La FOM permet de caractériser la performance d’un calcul Monte-Carlo. En effet, plus
elle est grande, plus le calcul est performant. De plus, la FOM est environ constante
et indépendante du nombre de particules sources simulées Ig;,,. En effet, le temps de
calcul est approximativement proportionnel a I, et l'incertitude relative est environ
proportionnelle a

Is'Lm

DeD H*(10) (en mSv/h) FOM (en s71)
Echantlllonn.ag'e ponctuel sans 4 855400-05 0.5353
biaisage
Echantﬂlonn.ag.e ponctuel avec 4.84299¢-05 0.6201
biaisage
_ Echantillonnage par 4.76589¢-05 0.5160
histogramme sans biaisage
_ Echantillonnage par 4.74802¢-05 0.6167
histogramme avec biaisage

TABLE 5.7 — DeD H*(10) et FOM associée pour le cube central pour les deux méthodes d’échantillonnage
avec et sans biaisage énergétique.
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D’apres le tableau 5.7, plusieurs observations peuvent étre faites. Tout d’abord, le
DeD H*(10) semble cohérent dans le cas biaisé par rapport au cas non biaisé pour les
deux méthodes d’échantillonnage. En effet, les valeurs calculées sont identiques (aux in-
certitudes statistiques pres). De plus, I’écart observé dans la section 5.4.2 entre les deux
méthodes d’échantillonnage est & nouveau visible avec un écart relatif maximisé de 1.88%
pour I’échantillonnage ponctuel et 2.00% pour celui par histogramme. Enfin, pour les deux
méthodes d’échantillonnage, la FOM est plus grande dans le cas biaisé que dans le cas
non biaisé. D’apres les valeurs obtenues pour la FOM, un gain de performance d’envi-
ron 15% peut étre observé sur ce calcul pour le cas ponctuel et de 20% pour le cas des
histogrammes.

Ainsi, d’apres ces résultats, il apparait que les échantillonnages ponctuel ou par histo-
gramme peuvent étre utilisés méme si de légers écarts de l'ordre de quelques pourcents
sont attendus entre ces deux méthodes. De plus, le biaisage énergétique des photons issus
des décroissances radioactives permet un gain d’environ 15 a 20% d’efficacité sur I'exemple
testé.

5.5 Conclusion

Ainsi, ce chapitre a permis de présenter de maniere détaillée les aspects numériques
de l'activation neutronique. En premier lieu, le calcul du flux neutronique est réalisé
par méthode Monte-Carlo. Le flux neutronique est calculé pour chaque CEM avec un
découpage énergétique pouvant aller jusqu’a 650 groupes. La RAM utilisée afin de réaliser
ce genre de calcul pourra donc étre un parametre limitant du calcul.

De plus, afin d’optimiser le calcul des flux neutroniques, la parallélisation est couram-
ment utilisée. La RAM nécessaire dans le cas multi-thread est égale a la mémoire nécessaire
dans le cas mono-thread multipliée par le nombre de threads utilisés. Ceci représente gé-
néralement un besoin en RAM supérieur a quelques centaines de giga-octet nécessitant
alors un matériel spécifique. Afin de pouvoir paralléliser le calcul du flux neutronique
dans le cas de 'activation sans besoin matériel spécifique, une nouvelle fonctionnalité a
été ajoutée a RayActive. Cette fonctionnalité repose sur la mutualisation des détecteurs
entre les différents threads de calcul. Chaque particule atteignant une CEM contribuera
au méme détecteur associé quel que soit le thread par lequel elle est simulée. Ceci permet
donc de limiter la RAM nécessaire pour le calcul des flux neutroniques a la RAM utilisée
par un seul thread et ce quel que soit le nombre threads utilisés.

La mutualisation des détecteurs a cependant un inconvénient intrinseque. En effet, il
est impossible de calculer I'incertitude relative statistique réelle dans ce cas-la car la RAM
nécessaire serait équivalente au cas sans mutualisation des détecteurs. En effet, le calcul de
I'incertitude statistique nécessite de stocker la distance totale parcourue par un neutron
primaire et ses descendants de maniere indépendante des autres particules primaires. Or,
lorsque la parallélisation avec mutualisation des détecteurs est utilisée, il n’est pas possible
de calculer cette valeur. Ainsi, dans la méthodologie RayActive, une méthode a été mise au
point afin d’estimer I'incertitude statistique des flux neutroniques. Pour cela, I'incertitude
statistique du thread principal est calculée en contrepartie d'une légere augmentation de la
RANM. Puis, en supposant que l'incertitude statistique est proportionnelle a \/117 (ot Igim
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est le nombre de particules sources simulées lors du transport Monte-Carlo), I'incertitude
relative sur la totalité des threads est extrapolée a partir du nombre total de particules
simulées et du nombre de particules simulées par le thread principal.

L’incertitude relative extrapolée a alors été calculée pour un exemple de transport
Monte-Carlo parallélisé. Les incertitudes obtenues présentaient alors toutes un écart relatif
par rapport aux vraies incertitudes (calculées sans mutualisation des détecteurs) inférieur
a 10%. De plus, l'incertitude relative du thread principal était également supérieure &
I'incertitude relative réelle quelle que soit I’énergie observée. Ainsi, grace a la mutualisation
des détecteurs, il est possible de paralléliser ’étape de calcul du flux neutronique pour
I’activation. De plus, une bonne estimation de l'incertitude relative peut étre calculée.
Enfin, I'incertitude relative du thread principal permet de majorer les incertitudes relatives
réelle et extrapolée et permet donc de s’assurer de la convergence des résultats.

Dans la suite de ce chapitre une attention particuliere a été apportée quant aux mé-
thodes numériques permettant de calculer 'inventaire isotopique d’'une CEM. Dans RayAc-
tive, un solveur d’EDO est utilisé par défaut afin de réaliser ce calcul. Ce solveur est basé
sur une méthode BBDF permettant de calculer I'inventaire isotopique pour les deux pro-
chains pas temporels simultanément. Cette méthode repose alors sur la résolution d’un
systeme d’équations couplées. Cette résolution est basée sur une méthode itérative de
Newton-Raphson elle-méme nécessitant la résolution d’un systeme d’équations linéaires.
Etant donné que la matrice définissant le systéme d’équations de Newton-Raphson est
creuse, différentes méthodes adaptées a ce cas particulier ont été testées afin de détermi-
ner laquelle est la plus performante pour ce calcul. D’apres les résultats obtenus, le solveur
le plus adapté est le solveur du type BiCGSTAB qui permet de minimiser le temps de
calcul de I'inventaire isotopique en comparaison des autres méthodes.

Le solveur d’EDO a également été optimisé grace a I'ajout d’un algorithme de variation
de la taille du pas temporel et de controle de 'erreur. Cet algorithme permet alors d’ajus-
ter la taille du pas temporel a chaque étape de la résolution des équations de Bateman
afin d’optimiser le temps de calcul tout en contrélant I'erreur commise sur l'inventaire
isotopique. Un calcul d’inventaire isotopique a alors été réalisé sur un cube de béton pour
différentes tolérances relatives et absolues. D’apres les résultats de ce calcul, une diminu-
tion des temps de calcul est bien observée lorsque les tolérances augmentent. Le méme
calcul d’'inventaire a également été réalisé avec FISPACTII. Un comportement similaire
des temps de calcul est alors observé entre RayActive et FISPACTII. Cependant, les écarts
relatifs entre les inventaires calculés avec le plus grand couple de tolérances (absolue et
relative) et le plus petit couple de tolérances sont moins nombreux et moins grands avec
RayActive (en comparaison de FISPACTII). De plus, certains isotopes n’ont pas respecté
les tolérances accordées avec FISPACTII alors que c’était le cas pour RayActive. Ainsi,
il semblerait que l'algorithme de gestion du pas et de 'erreur du solveur d’EDO de la
méthodologie RayActive permette bien d’optimiser le temps de calcul. De plus, le sol-
veur reposant sur une méthode BBDFE est plus précis que le solveur BDFE utilisé dans
FISPACTII pour I'exemple testé.

La précision du solveur BBDF a cependant un cotit temporel important. En effet, pour
le méme exemple de calcul, le meilleur temps de résolution des équations de Bateman
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obtenu avec RayActive pour les tolérances les plus grandes est environ 5.32 fois supérieur
au pire temps nécessaire avec FISPACTII (pour les plus petites tolérances). Une solution
a donc été mise en place afin de réduire le temps de calcul des inventaires isotopiques
avec RayActive sans diminuer la précision. Pour cela, la taille du systeme d’EDO peut
étre réduite. L’utilisateur doit alors fournir une valeur de numéro atomique en plus a
considérer. Le plus grand numéro atomique pouvant étre produit sera alors égal au plus
grand numéro atomique présent initialement dans l'inventaire plus le numéro atomique
en plus spécifié par l'utilisateur. En utilisant cette technique sur l’exemple précédent,
tous les temps de calcul des inventaires isotopiques sont diminués. Ils deviennent méme
inférieurs a ceux de FISPACTII a I'exception des calculs pour les couples de tolérances
(Trep = 1078, Tips = 10%) et (Tye = 1078, Typs = 106). La réduction de la taille du systéme
permet donc bien pour cet exemple de réduire le temps de calcul de 'inventaire isotopique.
Cependant, dans le cas ou un élément présent initialement dans 'inventaire a un numéro
atomique proche du numéro atomique maximal pouvant étre présent dans un inventaire,
la taille du systeme ne sera que peu voire pas réduite et le gain temporel sera quasi nul.

Une derniere optimisation a également été mise en place pour I'étape de calcul des
inventaires isotopiques. Celle-ci consiste a paralléliser le calcul d’inventaire pour les dif-
férentes CEM. Le calcul des inventaires isotopiques du modele du dispositif expérimental
a alors été réalisé pour différents nombres de threads utilisés. D’apres les résultats ob-
tenus pour 'exemple testé, I'utilisation de plusieurs threads permet de réduire le temps
de calcul. Un gain atteignant un facteur 3.2 a pu étre obtenu en utilisant 5 threads de
calcul. La parallélisation permet donc bien de diminuer le temps de calcul des inventaires
isotopiques. De plus, le temps de calcul est 1égerement plus important pour un plus grand
nombre de threads utilisés. Ceci est probablement di au fait que la machine utilisée pour
cet exemple dispose de 4 processeurs physiques et 8 threads logiques. D’apres cette der-
niére observation, il semblerait donc préférable de limiter le nombre de threads utilisés
lors du calcul des inventaires isotopiques au nombre de processeurs disponibles.

Un des objectifs souhaités pour RayActive est d’obtenir une méthodologie automatisée
d’analyse d’activation neutronique. Il est donc nécessaire de prendre en compte les incon-
vénients du solveur d’EDO basé sur la méthode BBDFE. En effet, comme toute méthode
numérique, il peut présenter des instabilités numériques et ne pas donner de résultats.
Dans RayActive, trois configurations différentes de solveur d’EDO reposant sur une mé-
thode BBDF ont donc été ajoutées. Ceci permet d’augmenter le domaine de stabilité du
solveur. Dans le cas ou les trois configurations échouent a calculer I'inventaire isotopique,
une derniere méthode est disponible dans RayActive. Celle-ci consiste a linéariser ’arbre
de réactions en chaines de réactions.

La linéarisation de chaines a alors été testée sur I'exemple de la section 5.3.2.1. Les
résultats montrent un accord satisfaisant entre les inventaires isotopiques obtenus avec
le solveur d’EDO et la linéarisation de chaines. Cependant, d’importants écarts ont été
constatés pour certains isotopes en particulier pour le °V. Ces écarts peuvent provenir
de la taille maximale autorisée pour les chaines de réactions qui est limitée a 5 lors des
phases d’irradiation. Cette limite est nécessaire afin de ne pas saturer la RAM disponible
mais peut impacter significativement le résultat. Les écarts peuvent également provenir
des méthodes elles-mémes qui sont de conception différente. Des tests plus poussés sont en
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cours d’élaboration et les résultats obtenus seront publiés prochainement. La linéarisation
de chaine peut cependant tout de méme étre utilisée en dernier recours au cas ou tous les
solveurs d’EDO échoueraient.

La derniere étape de la simulation des conséquences de I'activation neutronique consiste
a transporter les photons issus des décroissances radioactives des isotopes produits lors de
I'irradiation. Ceci est réalisé par transport Monte-Carlo. Dans RayActive, ’échantillon-
nage des sources de décroissance est réalisé de maniere probabiliste. Le maillage, la maille
et la CEM sont échantillonnés séquentiellement en fonction de I'intensité dont elles sont a
I'origine. L’échantillonnage de la direction est réalisé de maniere isotrope par hypothese.
Quant au choix de I’énergie d’émission, deux méthodes sont disponibles. La premiere
consiste a tirer les énergies d’émission de maniere ponctuelle. Ceci permet de simuler pré-
cisément les vraies énergies auxquelles sont produites les photons de décroissance. L’autre
méthode d’échantillonnage consiste a regrouper les photons sur des histogrammes. Ceci
permet de limiter le besoin en RAM. En effet, en tirant ponctuellement les énergies, la
RAM peut rapidement étre saturée lorsque le nombre total de CEM est important. Les
deux méthodes permettent ainsi de choisir entre précision et colit numérique afin de si-
muler de maniere optimale les photons issus des décroissances radioactives. Un exemple
de calcul de DeD H*(10) a alors été réalisé afin de comparer les valeurs obtenues entre
les deux méthodes d’émission. Un bon accord est observé sur I'exemple simulé avec un
écart relatif maximal de -1.67% le long de 'axe principal. Les deux méthodes semblent
donc donner des résultats cohérents.

Enfin, une technique de réduction de variance est également disponible dans RayActive
pour I’étape de transport des photons issus des décroissances radioactives. Cette tech-
nique repose sur 'hypothese selon laquelle le DelDD H*(10) est majoritairement généré
par les photons de haute énergie. Pour accélérer la convergence des résultats, la méthode
d’échantillonnage des énergies des photons de décroissance a alors été biaisée. La vraie
probabilité d’émission d’une raie est donnée par I'intensité de la raie divisée par I'intensité
totale du volume émetteur (i. e. la CEM). Le biaisage de cette probabilité est alors réalisé
en pondérant 'intensité d’émission par I’énergie de la raie. Ainsi, plus I’énergie d’émission
est élevée, plus la probabilité associée est augmentée. Afin de tenir compte de ce biaisage,
un poids correctif est associé a chaque photon de décroissance et permet de corriger le
résultat du calcul Monte-Carlo. L’exemple de calcul du DeD H*(10) de la partie 5.4.2 a
alors été répété en utilisant la technique de réduction de variance qui vient d’étre évoquée.
Les résultats obtenus montrent un bon accord entre le cas avec et sans biaisage avec un
gain de performance de 'ordre de 15 & 20% pour ce calcul. Ainsi, cette méthode permet
bien d’accélérer la convergence des résultats du calcul Monte-Carlo.

En somme, de nombreux aspects numériques sont a prendre en compte lors de la simula-
tion de l'activation neutronique. En effet, pour chaque étape du calcul des limites existent
et complexifient la simulation. Dans RayActive, diverses solutions sont disponibles afin
de dépasser ces limites. Le calcul des flux neutroniques peut en effet étre parallélisé sans
saturer la RAM méme si les incertitudes ne sont pas déterminées de maniere exacte. Les
inventaires isotopiques peuvent étre calculés de différentes manieres afin de completement
automatiser cette étape. Enfin, le transport des photons de décroissance a été optimisé
en laissant le choix entre précision et RAM nécessaire. Une technique de réduction de va-
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riance est également disponible afin de réduire davantage le temps de calcul. Le chapitre
6 a donc pour objectif de présenter les diverses fonctionnalités ajoutées a la méthodologie
RayActive sur un exemple concret de calcul d’activation neutronique.
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CHAPITRE 6. RESULTATS ET ANALYSES

6.1 Introduction

Les diverses modifications apportées a la méthode R2S ont été présentées dans les cha-
pitres 4 et 5. En effet, un nouveau type de maillage est utilisé dans RayActive et permet
de calculer précisément et automatiquement les volumes des CEM. De méme, le calcul
Monte-Carlo du flux neutronique peut étre réalisé sans que la RAM ne dépendent du
nombre de threads. L’inventaire isotopique est calculé a 'aide d’un algorithme spécifi-
quement élaboré afin d’assurer un résultat précis et automatisé. Enfin, une technique de
biaisage des photons issus des décroissances radioactives est nativement disponible et per-
met d’accélérer sensiblement la convergence du calcul du DeD H*(10). La méthodologie
RayActive a été précédemment vérifiée sur différents cas simplifiés et permet d’obtenir
des résultats cohérents a ceux d’autres codes [DRAY et al., 2022]. L’objectif de ce chapitre
est alors de vérifier et valider les résultats obtenus avec RayActive sur un benchmark
réaliste et pour lequel de nombreux résultats sont disponibles. Puis, la performance de la
méthodologie RayActive est évaluée en comparaison des outils classiquement utilisés.

6.2 Benchmark ITER port plug

Afin de vérifier et valider les résultats du calcul du DeD H*(10), le benchmark du
ITER port plug [SAUVAN, CATALAN et al., 2016] a été réalisé a I'aide de la méthodologie
RayActive et reproduit avec les codes MCNP62 et FISPACTII. Le couplage réalisé dans
cette these entre MCNP et FISPACT est décrit en détail dans la section 6.2.2.3. Ce
benchmark a déja été utilisé un grand nombre de fois pour tester divers outils d’analyse
d’activation neutronique. Les résultats obtenus avec RayActive sont alors comparés avec
ceux des autres codes et ceux reproduits avec MCNP et FISPACT.

Le benchmark du ITER port plug est congu afin d’estimer le DelD H*(10) a l'arriere
du systeme de diagnostiques équatorial du tokamak d’ITER. Cet équipement a pour
but de réaliser différentes mesures permettant de caractériser les réactions se produisant
dans le tokamak et ainsi d’ajuster le pilotage de I'appareil. Par exemple, le systeme de
diagnostiques contiendra un moniteur de flux neutronique, une caméra radiale de neutrons
ou encore un détecteur de rayons X [UDINTSEV et al., 2015].

6.2.1 Parameétres de simulation

Le benchmark du ITER port plug ayant été réalisé avec RayActive et MCNP /FISPACT,
un modele pour chaque méthode d’analyse d’activation neutronique a alors été généré. La
description de la géométrie du ITER port plug est alors donnée dans la partie 6.2.1.1.

6.2.1.1 Géométrie

La géométrie 3D du modele du ITER port plug peut étre observée sur la figure 6.1.
Les cellules sont repérées par leur centre et les coordonnées utilisées sont cartésiennes.
La source de neutrons utilisée pour la phase d’irradiation est un cylindre d’axe principal
y, de rayon 100cm et de hauteur 10cm. Le centre de cette source se trouve a la position
S(0.0,-5.0¢m,0.0). Deux cylindres sont irradiés par cette source. Le premier cylindre ap-
pelé cylindre interne est d’axe principal y, de rayon intérieur R;,; = 7.5cm et de rayon
extérieur R.,; = 48cm. Sa hauteur est de 210cm et son centre se trouve a la position
P1(0.0,205.0¢m,0.0). Le deuxiéme cylindre appelé cylindre externe est d’axe principal y
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et de hauteur 550cm. Son rayon intérieur R;,; est de 50cm et son rayon extérieur R.,; de
100cm. Le cylindre externe se trouve a la position P5(0.0,375.0¢m,0.0). Un espace d’air
de 2c¢m se trouve entre le cylindre interne et le cylindre externe. Un plateau sous forme de
cylindre d’axe y se trouve a l'arriére du cylindre externe & la position P3(0.0,642.5¢m,0.0).
Le plateau a un rayon de 48cm et une hauteur de 15cm. Un espace d’air de 2cm se trouve
également entre le plateau et le cylindre externe. Enfin, cinq détecteurs sont placés a 'ar-
riere du cylindre externe. Leur centre est identique a la position P4(0.0,685.0cm,0.0). Les
détecteurs sont tous des cylindres d’axe y et de hauteur 10cm ; seuls leurs rayons varient.
Le premier détecteur est un cylindre plein de rayon 10cm. Les 4 autres détecteurs ont
leurs rayons intérieur et extérieur donnés dans le tableau 6.1.

Détecteurs

~
//%ﬁ///////////////////////////

i

........... 2,

Source de neutrons [B

)
/
/
¢
%
?
f
?
0

Cylindre interne

- Plateau arriere
Cylindre externe

FIGURE 6.1 — Géométrie et coupe en x=0cm du modele du ITER port plug obtenue avec RayXpert®.

Rayon intérieur (en cm) Rayon extérieur (en cm)
Détecteur 2 15.0 30.0
Détecteur 3 30.0 45.0
Détecteur 4 45.0 60.0
Détecteur 5 60.0 100.0

TABLE 6.1 — Rayons intérieur et extérieur des détecteurs utilisés pour le benchmark du ITER port plug.

Le matériau de la cellule utilisée comme source de neutrons ainsi que celui des détecteurs
est du vide. Le cylindre externe et le plateau sont composés du méme acier de densité
dacier = 7.930g/cm? et le cylindre intérieur est composé d’un mélange d’eau et d’acier
de densité d,n;, = 6.536g/cm? dont les compositions massiques sont données en annexe
('.2. Le matériau environnant est de lair (dg; = 0.001205g/cm?) dont la composition se
trouve dans le tableau C.3. Le matériau environnant est le matériau des zones ou aucune
cellule n’est définie.
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6.2.1.2 Maillage et sources

Afin de réaliser les calculs d’activation neutronique, un maillage superposé a la géo-
métrie est nécessaire pour calculer le flux neutronique tout en prenant en compte les
gradients du flux. Pour le benchmark du ITER port plug, un maillage du type MC2A
de dimension 200cm*700ecm*200cm est utilisé avec RayActive. Le maillage est repéré par
son centre qui est placé a la position P5(0.0,345.0¢m,0.0). La résolution du maillage est de
40*50*40 mailles. Le flux neutronique est alors calculé avec le découpage par défaut de la
méthodologie RayActive utilisant 650 groupes énergétiques. Les mémes parametres pour
le maillage et le découpage énergétique sont utilisés pour le calcul avec MCNP /FISPACT
a ’exception du maillage qui est un MCEP.

La source neutronique est le volume de la cellule définie sur la figure 6.1. Les neutrons
sont émis de maniere isotrope et sont mono-cinétiques a 14MeV'. L’intensité maximale de
la source est de 2.8 * 10'8n/s. Le scénario d’irradiation donnant les durées et I'intensité
relative par rapport au flux maximal des phases d’irradiation se trouvent dans le tableau
6.2. Les inventaires isotopiques ont été calculés en utilisant une tolérance relative égale a
10~* et une tolérance absolue égale & 10® car ces valeurs permettent d’optimiser le ratio
précision/temps de calcul (cf. 5.3.2.1).

Intensité de la source (en n/s) Durée Répétition(s)
1.0714 % 107 2 ans 1
8.25 % 1017 10 ans 1
0 0.667 an 1
1.6607 % 108 1.33 ans 1
0 3920 secondes 17
2.0 % 1019 400 secondes
0 3920 secondes 4
2.8 % 1019 400 secondes
0 10% secondes 1

TABLE 6.2 — Scénario d’irradiation neutronique du ITER port plug.

Pour le calcul du DeD H*(10), les sources de particules sont toutes les CEM conte-
nant des noyaux radioactifs émettant des photons. La méthode d’échantillonnage par
histogramme est utilisée étant donné que le modele contient 80 000 mailles. Ceci permet
d’éviter une saturation de la RAM.

6.2.1.3 Bases de données nucléaires

L’origine des données nucléaires peut également impacter les résultats du calcul. La
base de données nucléaires utilisée pour le transport des neutrons avec RayActive est
ENDF/BVIIL.1 [CHADWICK, HERMAN et al., 2011]. Celle utilisée avec MCNP62 est ENDF/
BVIL.0 [CHADWICK, OBLOZINSKY et al., 2006]. Les sections efficaces d’activation neutro-
nique sont issues de la libraire TENDL2017 [A. J. KONING et al., 2019] et les données de
décroissance radioactive sont issues de la librairie JEFF-3.1.1 [A. KONING et al., 2006]
pour les deux méthodes de calcul. Enfin, les données utilisées pour le transport des pho-
tons issus des décroissances radioactives proviennent en majorité de la librairie EPDL97
[D. E. CULLEN et al., 1997].
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Bien que certaines librairies ne soient pas les mémes entre la méthodologie RayActive et
MCNP/FISPACT, les valeurs contenues dans ces bases de données sont en grande majorité
identiques. Des calculs de De D H*(10) ont été réalisés avec MCNP et RayXpert® (qui gere
les parties modélisation CAO et transport Monte-Carlo 3D de la méthodologie RayActive)
avec des sources photoniques et sont présentés dans [DERREUMAUX et al., 2017]. Les
résultats obtenus montrent un tres bon accord entre MCNP et RayXpert® avec des
écarts relatifs inférieurs a 10% malgré les différences entre les bases de données nucléaires.

6.2.1.4 Stations de calcul

Afin de réaliser les calculs du ITER port plug, deux machines ont été utilisées. La
premiére tourne avec le systeme d’exploitation Scientific Linux 6 [Scientific Linux s. d.]
et est équipée de 2 processeurs Intel Xeon E5-2680 v3 ayant une fréquence de 2.5Ghz. Le
nombre de processeurs disponibles sur la machine est de 24 ce qui correspond a 48 threads
logiques. La RAM disponible est de 64Go. La deuxieme machine utilisée fonctionne avec
le systeme d’exploitation Windows 7. Elle dispose également de 64Go de RAM et de
deux processeurs Intel Xeon E5-2697 v2 ayant une fréquence de 2.7Ghz. Le nombre de
processeurs physiques est aussi de 24 (donc 48 threads logiques). Les deux machines
utilisées ont donc des caractéristiques quasiment équivalentes.

6.2.2 Autres codes d’analyse d’activation neutronique

Le benchmark du ITER port plug a également été réalisé par Sauvan [SAUVAN, CATALAN
et al., 2016] et Majerle [MAJERLE et al., 2012] avec leurs propres outils d’analyse d’ac-
tivation neutronique. La géométrie du modele, les matériaux, les détecteurs, la source
de neutrons ainsi que le scénario d’irradiation sont identiques a ceux utilisés pour cette
these. Cependant, les méthodes de calcul employées peuvent étre différentes de celles de la
méthodologie RayActive. Les autres outils ayant été utilisés afin de simuler le benchmark
du ITER port plug sont présentés dans cette section.

6.2.2.1 Spécificités de 'outil R2Smesh

Le code d’analyse d’activation neutronique R2Smesh est développé par le KIT (Karls-
ruhe Institute of Technology). La description complete du code peut étre trouvée dans
[MAJERLE et al., 2012] et plus de détails sont donnés dans la section 3.6.4. Avec ce code,
le spectre du flux neutronique est calculé sur un maillage grossier et l'intensité du flux
neutronique est calculée sur un maillage fin lors du transport des neutrons par méthode
Monte-Carlo. Le spectre du flux neutronique est calculé sur un maillage grossier afin
d’obtenir une meilleure statistique et donc une meilleure précision sur la forme du flux.
Puis, les spectres et les intensités obtenus sont combinés afin de calculer les sources de
décroissance. En procédant ainsi, le nombre de calculs d’inventaire isotopique a réaliser
peut ainsi étre réduit d’un facteur 10 a 100.

De plus, les photons de décroissance ne sont émis que depuis les matériaux activés.
Un calcul préliminaire des matériaux contenus dans les mailles doit donc étre réalisé par
méthode Monte-Carlo. La précision de ce calcul dépend du nombre de points utilisés
comme cela a été présenté dans le chapitre 4. La simulation du benchmark du ITER
port plug a été réalisée avec le code R2Smesh en utilisant les sections efficaces issues de la
librairie FENDL2.1 [LOPEZ ALDAMA et al., 2004] pour le transport des neutrons et la base
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de données EAF2007 [FORREST et al., 2007] pour les calculs d’inventaire isotopique. La
base de données utilisée pour le transport des photons ainsi que le découpage énergétique
utilisé pour le calcul des flux neutroniques ne sont cependant pas précisés.

6.2.2.2 Spécificités de 'outil R2SUNED

Un autre outil permet de réaliser une analyse d’activation neutronique : il s’agit du
code R2SUNDED présenté en détail dans [SAUVAN, CATALAN et al., 2016] et déja évoqué
dans la section 3.6.4. A linstar du code R2Smesh, R2SUNED détermine la quantité de
cellules englobées dans chaque maille d'un maillage cartésien par méthode Monte-Carlo.
Cette fonctionnalité a été appelée "cell-under-voxel" dans 'article cité précédemment.
Cependant, les flux neutroniques (spectre et intensité) sont calculés pour chaque morceau
de cellule détecté a la différence de R2Smesh qui utilise deux maillages pour cette étape.
Les sources de décroissance sont alors générées pour chaque morceau de cellule et seuls les
matériaux activés peuvent émettre des photons de décroissance. Le benchmark du ITER
port plug a également été réalisé avec 'outil R2Z2SUNED. La base de données utilisée
pour le transport des neutrons est FENDL2.1, celle utilisée pour le calcul des inventaires
isotopiques est EAF2007. Le transport des photons a été réalisé avec la libraire de sections
efficaces mcplib084 [WHITE, 2012]. Enfin, le découpage énergétique utilisé pour les flux
neutroniques était le découpage Vitamin-J 175 groupes [VONTOBEL et al., 1987] et celui
utilisé pour les sources de décroissance est un découpage a 20 groupes dont les bornes
sont spécifiées dans [SAUVAN, CATALAN et al., 2016].

6.2.2.3 Couplage MCNP /FISPACT

Afin de vérifier les résultats obtenus dans cette these, n’ayant pas acces aux outils
R2Smesh et R2SUNED, un script de couplage de MCNP62 et FISPACTII-4.0 a été mis
en place en langage python [VAN RossuM et al., 2009]. Ce script réalise en premier lieu
le calcul des volumes de matériaux englobés dans les maillages d’un maillage cartésien
superposé a la géométrie afin de déterminer les inventaires isotopiques initiaux de chaque
maille. Puis, le flux neutronique est calculé pour chaque maille du maillage. Il n’est pas
possible de calculer le flux neutronique pour chaque morceau de cellule englobé dans
une maille car cela nécessiterait une version modifiée de MCNP a laquelle nous n’avons
pas acces. L’inventaire isotopique est ensuite calculé a 1'aide de FISPACTII pour chaque
maille ce qui permet de générer les sources de décroissance. Les photons de décroissance
sont alors transportés depuis chacune des mailles. A la différence des codes R2Smesh et
R2SUNED, la fonctionnalité permettant de lancer les particules uniquement depuis les
matériaux n’a pas été implémentée. Cependant, la parallélisation des calculs d’inventaire
isotopique a été mise en place et permet un important gain de temps.

6.2.3 Résultats

Les résultats obtenus avec RayActive et MCNP/FISPACT ont alors été comparés a
ceux calculés avec R2SUNED et R2Smesh pour les détecteurs situés a I’arriere du cylindre
externe (par rapport a la source de neutrons) a la fin du scénario d’irradiation présenté
dans le tableau 6.2. Le calcul du DeD H*(10) a été réalisé avec et sans la fonctionnalité
« cell-under-voxel » avec le code R2SUNED. Les calculs réalisés avec la fonctionnalité
cell-under-voxel seront notés R2SUNED,,,, et ceux sans seront notés R2SUNEDy.,,. La
figure 6.2 présente les valeurs du DeD H*(10) en fonction du rayon extérieur du détecteur
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pour la méthodologie RayActive et les outils R2ZSUNED et R2Smesh. Les résultats pour
le détecteur 5 ne sont pas fournis dans [MAJERLE et al., 2012] et [SAUVAN, CATALAN
et al., 2016] pour les codes R2Smesh et R2SUNED et ne sont donc pas présents sur la
figure 6.2. Les incertitudes données sur le graphique correspondent a 2 fois I'incertitude
relative statistique (notée o) du transport par méthode Monte-Carlo des photons issus
des décroissances radioactives. Ceci signifie que 'intervalle de confiance sur le résultat
du transport Monte-Carlo est de 95.4% d’apres le théoréme central limite [MOHR et
al., 2021]. Les incertitudes associées aux valeurs ne sont pas données dans la littérature
pour les codes R2Smesh et R2SUNED. Enfin, les incertitudes présentées sur la figure
6.2 correspondent uniquement aux incertitudes statistiques du transport Monte-Carlo des
photons de décroissance radioactive.
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o . I .
0.00E+00 .
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FIGURE 6.2 — DeD H*(10) a la fin du scénario d’irradiation en fonction du rayon extérieur du détecteur
pour différentes méthodes d’analyse d’activation neutronique. Les valeurs pour les codes R2SUNED et
R2Smesh proviennent des articles [MAJERLE et al., 2012; SAUVAN, CATALAN et al., 2016]

D’apres la figure 6.2, il apparait un tres bon accord entre les résultats R2SUNED,,,
et les résultats R2Smesh. L’accord semble étre meilleur entre R2ZSUNED,,, et R2Smesh
qu’entre R2SUNEDy.,, et R2Smesh. Comme la méthode R2SUNEDy.,, s’appuie sur un
plus grand nombre d’hypotheses que les méthodes R2SUNED,,,, et R2Smesh, il semblerait
donc que ces derniéres simulent de maniére cohérente 1’activation neutronique.

De plus, le DeDD H*(10) calculé avec RayActive semble avoir le méme comportement
que ceux obtenus avec les autres codes. En effet, le DeD H*(10) diminue lorsque le
rayon extérieur du détecteur augmente. Cependant, ’écart entre les résultats R2Smesh
et R2SUNED,,, est plus grand avec RayActive qu’avec R2SUNEDy.,, a I'exception du
détecteur pour R.,; = 60cm ou le phénomene inverse est observable. Afin d’observer plus
précisément ces différences, ’écart relatif entre RayActive et R2ZSUNED,,, ainsi qu’entre
R2SUNEDg.,, et R2SUNED,,, a été tracé en fonction du rayon extérieur du détecteur
sur la figure 6.3. Les résultats pour la méthode R2SUNED,,, ont été utilisés comme
référence (plutdt que ceux de R2Smesh) car cette méthode est la plus semblable a celle de
RayActive. La figure 6.3 donne également les incertitudes statistiques pour un intervalle
de confiance a 95.4%. Seules les incertitudes pour RayActive sont présentées vu qu’elles
ne sont pas données pour R2SUNED.
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FIGURE 6.3 — Ecart relatif pour RayActive et R2SUNEDg., par rapport & R2ZSUNED.,, en fonction du
rayon extérieur du détecteur.

D’apres la figure 6.3, ’écart relatif pour R2SUNEDy.,, augmente lorsque le rayon exté-
rieur du détecteur augmente. Cette augmentation est expliquée en détail dans [SAUVAN,
CATALAN et al., 2016]. D’apres cet article, cela viendrait du fait que les sources de pho-
tons des mailles chevauchant les zones de fort gradient (entre le cylindre externe et le
plateau arriere), seraient approximativement calculées a cause de l’espace en air présent
entre ces deux formes. Or, ces mailles seraient alignées avec les détecteurs ayant les plus
grands rayons extérieurs, i. e. ceux ayant le plus grand écart relatif. A I'inverse, I'écart
relatif entre RayActive et R2SUNED,,, est environ constant (aux incertitudes pres) et
en moyenne égal a 43.4%. Comme avec RayActive les CEM sont précisément détectées,
I'origine identifiée des écarts pour R2SUNEDy.,, ne peut pas étre la méme pour ceux
constatés avec RayActive.

Les différences observées peuvent alors provenir de différents parametres. Tout d’abord,
la méthode d’identification des CEM n’est pas la méme entre R2SUNED,,, et RayActive.
De plus, les bases de données nucléaires utilisées sont différentes. La méthode de calcul des
inventaires isotopiques ainsi que les parametres du maillage utilisé pour le calcul des flux
neutroniques ne sont également pas les mémes. Enfin, les découpages énergétiques utilisés
pour le calcul des flux neutroniques et des sources de décroissance sont aussi différents. En
effet, le calcul avec la méthodologie RayActive s’appuie dans ce cas sur un découpage a
650 groupes pour le calcul des flux neutroniques alors que R2SUNED utilise un découpage
a 175 groupes. Les sources de décroissance sont quant a elles réparties sur un découpage
a 20 groupes avec R2SUNED alors que le découpage de RayActive utilise 24 groupes.
Les écarts observés entre R2SUNED,,, et RayActive peuvent donc avoir de nombreuses
origines différentes.

Afin de s’assurer que les écarts observés proviennent bien d’un ou de plusieurs des
points identifiés précédemment, le benchmark du ITER port plug a été réalisé en cou-
plant MCNP et FISPACTII avec un script python. Les bases de données nucléaires, les
découpages énergétiques ainsi que les parametres du maillage pour le calcul du flux neu-
tronique sont alors les mémes que ceux utilisés avec RayActive. La figure 6.4 présente
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les DelD H*(10) obtenus en fonction du rayon extérieur des détecteurs pour RayActive
et MCNP/FISPACT. Cette figure donne également I’écart relatif maximisé (cf. équation
5.15) entre les DeD H*(10) obtenus avec RayActive et MCNP/FISPACT en fonction du

rayon extérieur des détecteurs.
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FIGURE 6.4 — DeD H*(10) et écart relatif maximisé a la fin du scénario d’irradiation en fonction du
rayon extérieur du détecteur pour RayActive et MCNP/FISPACT.

D’apres la figure 6.4, le comportement du DelD H*(10) semble étre similaire entre
les deux méthodes a 'exception de l'avant dernier détecteur. En effet, le DelDD H*(10)
diminue pour RayActive et pour MCNP /FISPACT lorsque le rayon extérieur du détecteur
augmente a 'exception du détecteur avec un rayon extérieur de 60cm ou le DeD H*(10)
remonte pour MCNP /FISPACT. De plus, le DeD H*(10) obtenu avec MCNP /FISPACT
est toujours supérieur a celui de RayActive. L’écart relatif maximisé augmente lorsque le
rayon extérieur du détecteur augmente avec un maximum a 413.7% et diminue entre un
rayon extérieur de 60cm et 100cm. Etant donné que les paramétres de la simulation sont
identiques entre RayActive et MCNP/FISPACT, il semblerait que les méthodes utilisées
par ces méthodologies soient a 1’origine des écarts observés sur la figure 6.4.

En effet, avec le couplage MCNP /FISPACT, les photons de décroissance sont émis de-
puis une maille entiere. Au contraire, avec RayActive, les photons de décroissance ne sont
émis que depuis les CEM. La remontée du DeD H*(10) pour 'avant dernier détecteur avec
MCNP/FISPACT peut alors provenir de la méthode d’échantillonnage de la position des
photons de décroissance. En effet, un espace en air de 2cm est présent entre les cylindres
interne et externe et entre le plateau arriere et le cylindre externe. Des particules peuvent
alors étre émises depuis cet espace avec MCNP /FISPACT et peuvent alors atteindre (en
quasi ligne droite) le détecteur situé en face de cette trajectoire. La figure 6.5 illustre ce
cas-1a. Le DelD H*(10) pour l'avant dernier détecteur peut alors étre surestimé a cause
de la présence de ces particules.

Afin de vérifier cette hypothese, la méthode d’échantillonnage de RayActive a été
modifiée de telle sorte a émettre des particules depuis une maille entiere. La figure
6.6 donne alors les DelDD H*(10) obtenus avec RayActive avec émission des photons
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Exemple de maille
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FIGURE 6.5 — Exemple de trajectoire pouvant causer la surestimation du DeD H*(10).

de décroissance depuis les mailles et avec émission depuis les CEM et obtenus avec
MCNP/FISPACT en fonction du rayon extérieur des détecteurs. Les résultats obtenus
avec RayActive avec émission des photons de décroissance depuis les mailles entieres se-
ront notés RayActive (source maille) dans la suite de ce manuscrit. L’écart relatif maximisé
entre MCNP/FISPACT et RayActive (source maille) est également donné pour chaque
rayon extérieur des détecteurs.
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FIGURE 6.6 — DeD H*(10) et écart relatif maximisé & la fin du scénario d’irradiation en fonction du rayon
extérieur du détecteur pour RayActive (source de décroissance depuis la maille) et MCNP/FISPACT en
fonction du rayon extérieur du détecteur.

D’apres la figure 6.6, plusieurs observations peuvent étre faites. Tout d’abord, le com-
portement de DeD H*(10) obtenu avec RayActive (source maille) devient similaire a celui
de MCNP /FISPACT avec une diminution de la valeur lorsque le rayon extérieur du détec-
teur augmente pour les trois premiers détecteurs. Puis, le DelD H*(10) augmente entre le
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troisieme et le quatrieme détecteur avant de diminuer entre les quatrieme et cinquieme dé-
tecteurs. Or, aucune remontée du DeD H*(10) n’était observable pour le quatrieme détec-
teur avec RayActive (classique). Il semblerait donc que la méthode d’échantillonnage des
photons dans la maille engendre bien le comportement observé pour MCNP /FISPACT.

De plus, ’écart maximisé entre RayActive et MCNP/FISPACT présenté sur la figure
6.4 est nettement supérieur a celui entre MCNP/FISPACT et RayActive (source maille)
(cf. figure 6.6) pour tous les détecteurs. En effet, 'écart relatif maximisé minimal est égal
a 19.6% dans le cas MCNP /FISPACT et RayActive alors qu'il n’est que de 5.8% dans
le cas MCNP/FISPACT et RayActive (source maille). Ainsi, il semblerait bien que la
méthode d’échantillonnage des positions des photons de décroissance soit bien a ’origine
d’une partie des écarts observés entre RayActive et MCNP/FISPACT.

La figure 6.6 montre également que 1’écart relatif entre MCNP /FISPACT et RayActive
(source maille) est non nul et croit lorsque le rayon extérieur du détecteur augmente (a
I'exception du dernier détecteur). Cet écart relatif provient du type de maillage utilisé
pour le calcul des flux neutronique. En effet, bien que la méthodologie RayActive ait été
adaptée afin d’échantillonner la position des photons de décroissance de maniere analogue
a MCNP /FISPACT, le maillage utilisé pour le calcul des flux neutroniques est un MC2A
alors que c’est un maillage cartésien classique pour MCNP/FISPACT. Comme cela a
été expliqué dans la section 4.2.2.2, I'utilisation d’un maillage cartésien classique peut
conduire a la surestimation du flux neutronique dans le cas ou des mailles chevauchent
des matériaux peu denses. Or, pour cette géométrie, certaines mailles sont susceptibles
de chevaucher des matériaux et de l'air en particulier au niveau de 1’espace entre les
deux cylindres et celui entre le plateau arriere et le cylindre externe. La surestimation
du DeD H*(10) avec MCNP/FISPACT en comparaison de RayActive (source maille) est
donc cohérente avec les méthodes utilisées.

Ainsi, il apparait d’apres les résultats de MCNP /FISPACT que la méthodologie RayAc-
tive permet de simuler de maniére cohérente le DelD H*(10) pour ce benchmark. En
effet, que bien que MCNP /FISPACT semble surestimer les DelD H*(10) a cause des mé-
thodes utilisées, les valeurs des écarts relatifs maximisés sont plus faibles entre RayActive
et MCNP/FISPACT qu’entre R2SUNED (ou R2Smesh) et MCNP/FISPACT (cf. figure
6.3). Afin de s’assurer de la cohérence des résultats entre RayActive et MCNP /FISPACT,
des calculs seront réalisés en utilisant un maillage cartésien classique avec RayActive en
plus de la méme méthode d’échantillonnage des positions des photons de décroissance.
Ces résultats seront alors présentés dans une prochaine publication.

D’apres les comparaisons effectuées entre RayActive et MCNP /FISPACT, il semble que
la méthodologie RayActive permette de simuler de maniére cohérente les DelDD H*(10)
des détecteurs pour le benchmark du ITER port plug. Cependant, les résultats de la
figure 6.2 pour RayActive sont supérieurs a ceux obtenus avec R2ZSUNED et R2Smesh.
Ces écarts peuvent provenir des bases de données nucléaires, des parametres du maillage
pour le calcul des flux neutronique ou encore des méthodes de simulation de ’activation
neutronique. Ils peuvent également avoir une autre origine. En effet, avec RayActive, il
est possible de calculer le flux neutronique avec un découpage énergétique a 650 groupes.
Ceci est permis grace a la fonctionnalité de mutualisation des détecteurs. Le calcul des
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flux neutroniques a également pu étre parallélisé avec MCNP pour ce benchmark étant
donné que le nombre de mailles utilisées était suffisamment faible pour ne pas saturer les
64Go de RAM disponible. La finesse du découpage énergétique peut alors étre responsable
des écarts observés entre RayActive et R2SUNED, R2Smesh.

Les résultats de RayActive et RayActive (source vox) sont cohérents avec ceux de
MCNP /FISPACT. Or, ces trois calculs ont été réalisés avec les mémes données nucléaires
et les mémes parametres de maillage. De plus, les méthodes de simulation de RayActive
sont relativement proches de celles de R2SUNED pour ce benchmark. Il apparait ainsi
que les écarts observés peuvent provenir de la finesse du découpage énergétique utilisé
avec RayActive.

Les DeDD H*(10) obtenus avec RayActive sont supérieurs a ceux de R2SUNED et
R2Smesh. Or, dans un contexte de radioprotection, il est préférable de surestimer la dose
simulée plutot que de la sous-estimer. Ainsi, il semble que grace aux nouvelles fonctionna-
lités disponibles avec la méthodologie RayActive, en particulier grace a la mutualisation
des détecteurs, RayActive améliore bien la précision du calcul des DelD H*(10). Des cal-
culs complémentaires sont en cours afin de s’assurer que le découpage énergétique est bien
a l'origine des différences constatées. Un calcul sera réalisé avec MCNP /FISPACT en s’ap-
puyant sur le méme découpage énergétique que R2SUNED. Les résultats obtenus seront
également présentés dans une future publication. Les résultats obtenus avec RayActive
ont cependant nécessité d’importantes ressources numériques afin d’atteindre la préci-

sion souhaitée. La prochaine section aura donc pour but de comparer la performance de
RayActive avec celle de MCNP /FISPACT.

6.3 Performances

La précision de la méthode R2S a pu étre améliorée avec la méthodologie RayActive
grace aux nouvelles fonctionnalités présentées dans les chapitres 4 et 5. Cependant, ces
méthodes ont un coup numérique important. L’objet de cette partie est alors de comparer
la performance de RayActive a celle de MCNP/FISPACT afin de déterminer les gains
et/ou pertes d’efficacité lors des différentes étapes de la simulation de l'activation neu-
tronique. Ces comparaisons seront alors réalisées en s’appuyant sur les données obtenues
pour le benchmark du ITER port plug présenté dans la section 6.2.

6.3.1 Calcul des flux neutroniques

La premiere étape de la simulation de 'activation neutronique est le calcul des flux
neutroniques avec prise en compte des gradients de flux grace au maillage superposé a la
géométrie.

6.3.1.1 Limite a la parallélisation

Comme cela a été présenté dans la section 5.2.1, le calcul des flux neutroniques peut étre
accéléré en parallélisant la simulation. Le procédé consiste alors a répartir la simulation
des particules sur différents threads. Dans le cas ou les incertitudes statistiques réelles
des DeDD H*(10) doivent étre calculées, la RAM utilisée par le thread de calcul principal
est dupliquée pour chaque thread de calcul. Comme le maillage utilisé peut contenir un
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grand nombre de mailles et que le découpage énergétique peut aller jusqu’a 650 groupes,
alors la RAM nécessaire est susceptible de saturer celle disponible. C’est pour cela que
la mutualisation des détecteurs a été mise en place dans RayActive. La figure 6.7 donne
ainsi la RAM utilisée par MCNP et RayActive en fonction du nombre de threads pour le
calcul du ITER port plug.
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FIGURE 6.7 — RAM utilisée pour le calcul des flux neutroniques pour le benchmark du ITER port plug
pour MCNP62 et RayActive.

D’apres la figure 6.7, il apparait que la RAM nécessaire augmente bien lorsque le nombre
de threads utilisés augmente pour RayActive et pour MCNP. De plus, un comportement
parfaitement linéaire de la RAM est observé en fonction du nombre de threads. En effet,
pour les deux méthodes de calcul, le coefficient de détermination ajusté [KOTz et al., 1988]
est strictement égal a 1 pour la régression linéaire. La RAM sera donc proportionnelle
au nombre de threads utilisés. Par ailleurs, la mémoire nécessaire pour un seul thread
est supérieure avec RayActive en comparaison a MCNPG62. En effet, d’apres les courbes
de tendance et leurs équations associées, la mémoire nécessaire ne dépendant pas du
parallélisme est de 1.65Go avec MCNP alors qu’elle est de 3.73Go avec RayActive. Ceci
provient du maillage MC2A qui contient les volumes des CEM ce qui nécessite plus de
RAM que pour un maillage cartésien classique.

D’autre part, la RAM augmente significativement plus vite avec MCNP qu’avec RayAc-
tive. Pour chaque thread, il est nécessaire d’utiliser 1.55Go de RAM avec MCNP alors
qu’il ne faut que 0.66Go avec RayActive. Cet écart provient de la fonction de mutualisa-
tion des détecteurs de la méthodologie RayActive qui permet d’éviter la multiplication des
données utilisées pour calculer le flux neutronique. Enfin, d’apres la figure 6.7, il apparait
que la RAM disponible sur les stations de calcul utilisées (égale & 64Go) est suffisante
pour réaliser des calculs parallélisés avec un découpage énergétique a 650 groupes avec
MCNP (donc sans mutualisation des détecteurs).
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En réalité, le benchmark du ITER port plug peut étre parallélisé avec MCNP car le
nombre de mailles requises est suffisamment « faible » dans ce cas-ci. Le maillage contient
au total 80 000 mailles. Or, la méthodologie RayActive est congue pour fonctionner jusqu’a
approximativement 10° mailles. Le maillage a alors été raffiné de telle sorte a atteindre
ce nombre de mailles pour le benchmark du ITER port plug. La RAM utilisée a alors
été mesurée en fonction du nombre de threads requis. Pour MCNP, seule la RAM pour
1 thread a pu étre mesurée car au-dela, la mémoire des stations disponibles est saturée.
La RAM nécessaire avec MCNP a alors été extrapolée d’apres les données de la figure 6.7
et le point de mesure réalisé pour 1 thread. La figure 6.8 présente la RAM utilisée par
RayActive et par MCNP pour le calcul des flux neutroniques en fonction du nombre de
threads avec le maillage raffiné (contenant 10° mailles).

600 RAM pycne = 35.29*Nbj eags + 1.65 GO

500
S 400
6]
c
2 300
=

200
« RAM g, nctive = 1.54*Nbyy a5 + 48.50 Go

100 R?=0.9998

./
0
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
Nombre de threads
——MCNP RayActive

FIGURE 6.8 — RAM utilisée pour le calcul des flux neutroniques pour le benchmark du ITER port plug
avec le maillage raffiné pour MCNPG62 et RayActive.

D’apres la figure 6.8, la RAM croit significativement plus vite lorsque le nombre de
threads augmente avec MCNP en comparaison de RayActive. En effet, pour chaque thread
de calcul, il faut 35.29Go de RAM avec MCNP alors qu’il n’en faut que 1.54 avec RayAc-
tive soit environ 23 fois moins que pour MCNP. Le gain apporté par la mutualisation
des détecteurs est donc plus pertinent dans ce cas. Bien qu’avec RayActive 48.50G0o de
RAM sont nécessaires de maniere indépendante du nombre de threads, la parallélisation
a cependant un colit minime en terme de mémoire en comparaison de MCNP lorsque le
nombre de mailles devient important. Avec seulement 2 threads, la mémoire nécessaire est
d’environ 72Go avec MCNP alors qu’avec 16 threads, elle n’est que de 73Go avec RayAc-
tive. Pour réaliser un calcul & 16 threads et 10° mailles avec MCNP il faudrait plus de
500Go de RAM ce qui est qui nettement supérieur a la mémoire disponible sur les serveurs
de calcul conventionnels. Ainsi, grace a la mutualisation des détecteurs, il est possible de
paralléliser le calcul des flux neutroniques sur des stations de calcul conventionnelles avec
la méthodologie RayActive.

160



CHAPITRE 6. RESULTATS ET ANALYSES

6.3.1.2 Temps de calcul

La section 6.3.1.1 a été dédiée a I'analyse de la RAM utilisée dans le cas du parallélisme
avec MCNP et RayActive. Cependant, l'intérét de la parallélisation est de réduire la
durée de la simulation. Le calcul des flux neutroniques pour le benchmark du ITER port
plug avec le maillage initial a alors été parallélisé pour un nombre fixé & 10® particules
primaires avec MCNP et RayActive. La figure 6.9 donne les temps de calcul obtenus
avec les deux méthodologies en fonction du nombre de threads utilisés. Les tests ont été
réalisés sur la méme machine (la station Linux dont les caractéristiques sont données
dans la section 6.2.1.4). Pour MCNP62, la méthode de parallélisation utilisée s’appuie sur
OpenMP [CHANDRA et al., 2001] avec 'option « tasks N » ou N est le nombre de threads

a utiliser (cf. [IWERNER, 2017]). Pour RayActive, la parallélisation repose également sur
I'IPA OpenMP.
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FIGURE 6.9 — Durée nécessaire a la simulation de 10% neutrons primaires pour le calcul des flux neutro-
niques pour le benchmark du ITER port plug avec MCNP62 et RayActive.

D’apres la figure 6.9, le temps de calcul diminue lorsque le nombre de threads augmente
pour RayActive. Le méme comportement est observé jusqu’a 8 threads avec MCNP. Ce-
pendant, le temps de calcul remonte légerement au-dela. Cette augmentation du temps
de calcul est étonnante étant donné que le parallélisme est sensé diminuer d’autant plus
le temps de calcul que le nombre de threads utilisés est grand. Le comportement obtenu
avec RayActive est quant a lui cohérent avec celui attendu lorsque la parallélisation est
utilisée (diminution du temps de calcul). Ainsi, d’une part la parallélisation du calcul
permet effectivement de réduire la durée de la simulation. D’autre part, le temps de cal-
cul RayActive devient équivalent a celui de MCNP lorsque le nombre threads utilisés est
supérieur a 16 pour le benchmark du ITER port plug a 80 000 mailles.

6.3.2 Calcul des inventaires isotopiques

La seconde étape de la simulation de 'activation neutronique est le calcul des inven-
taires isotopiques. Cette phase consiste a résoudre le systeme d’équations de Bateman
généralisées 2.10. Différentes étapes doivent alors étre effectuées afin de résoudre ce sys-
teme.
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6.3.2.1 Calcul de ’inventaire initial

La premiere étape nécessaire a I'obtention des inventaires isotopiques a la fin du scé-
nario d’irradiation est le calcul des inventaires initiaux de chaque maille pour MCNP/
FISPACT et chaque CEM pour RayActive. En effet, avec RayActive, un calcul d’inventaire
isotopique est réalisé pour chaque CEM. L’identification des CEM et le calcul de leur vo-
lume sont alors réalisés en amont du calcul des flux neutroniques vu qu’'un détecteur est
généré pour chaque CEM. L’inventaire initial est alors obtenu avec RayActive a I’aide du
volume de CEM calculé précédemment et en utilisant la composition du matériau de la
cellule identifiée. Pour MCNP, il est nécessaire de calculer la proportion approximative
de chaque cellule englobée dans une maille. Ceci est réalisé en utilisant un MCEP. Puis,
une homogénéisation du matériau est effectuée a partir des volumes de cellule calculés et
de la composition des matériaux des cellules identifiées.

Pour la méthodologie RayActive, le calcul des inventaires initiaux a alors nécessité 22.16
minutes en étant réalisé avec la station Linux avec 46 threads. Pour MCNP/FISPACT, le
calcul des inventaires initiaux a été réalisé sur un ordinateur différent des stations présen-
tées dans la section 6.2.1.4 car d’autres taches étaient en cours sur ces machines. L’ordi-
nateur utilisé tourne sous le systeme d’exploitation Windows 7 et dispose d’un processeur
a 4 coeurs ayant une fréquence de 4.2Ghz. Le calcul a été effectué en échantillonnant
10° points dans chacune des 80 000 mailles. Sept threads ont été utilisés pour ce calcul
qui a alors nécessité 3641.98 minutes. Le temps de calcul a ensuite été extrapolé pour
correspondre aux ressources numériques utilisées avec RayActive. La durée extrapolée est
alors de 862.11 minutes soit environ 14 heures et 28 minutes. Le calcul des inventaires
initiaux est donc environ 39 fois plus lent avec MCNP /FISPACT par rapport a RayAc-
tive pour ce benchmark. Un gain de temps significatif a donc été obtenu pour ce cas-ci
avec la méthodologie RayActive. Cependant, la durée de ce calcul reste raisonnable méme
pour MCNP /FISPACT en comparaison de la durée totale de la simulation de I'activation
neutronique qui est généralement supérieure a plusieurs jours pour des cas tels que le
benchmark du ITER port plug.

6.3.2.2 Génération des fichiers d’entrée FISPACT

Un des inconvénients du couplage de codes de calcul est qu’il est nécessaire de gé-
nérer les fichiers d’entrée pour chaque code utilisé. En effet, dans un code complet, la
génération et la lecture de ces fichiers ne sont pas nécessaires ce qui permet d’accélé-
rer sensiblement la durée d’exécution du programme. Pour FISPACTII, plusieurs fichiers
doivent étre présents lors du calcul de 'inventaire isotopique. Ces fichiers sont générés
par un script python de maniere séquentielle. La parallélisation de cette étape est peu
pertinente. Effectivement, la création de ces fichiers consiste majoritairement a écrire des
données sur le disque dur. Or, I'écriture de fichiers est généralement limitée par le temps
d’écriture du disque dur ce qui rend la parallélisation peu efficace. La durée totale de
création des fichiers FISPACTII a ainsi pris environ 86 heures soit approximativement
3.5 jours. Dans le cas ol le maillage comporterait 10° mailles, le temps d’écriture des
fichiers pour FISPACTII serait d’approximativement 44 jours. Le temps que représente
cette étape est donc significatif. Avec la méthodologie RayActive, ces fichiers n’ont pas a
étre créés ce qui représente un important gain d’efficacité.
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6.3.2.3 Résolution des équations de Bateman

La derniere étape du calcul d’inventaire isotopique est la mise en place des coefficients
des équations de Bateman généralisées 2.16a et la résolution de celles-ci. Pour RayActive,
la durée totale de ce calcul est de 271 heures sur 46 threads sur la station Linux (soit
11 jours et 7 heures). Pour FISPACT, cette étape a été réalisée sur la station Windows
en utilisant 22 processeurs (soit 44 threads de calcul) et a pris environ 200 heures (soit
8 jours et 8 heures). La durée extrapolée sur 23 processeurs est alors d’environ 8 jours.
Ainsi, la mise en place des équations de Bateman et la résolution de ces équations nécessite
environ 3 jours et 7 heures de plus avec RayActive en comparaison de FISPACTII pour
le benchmark du ITER port plug. Cette durée est donc cohérente avec le fait que la
méthode utilisée dans RayActive pour résoudre les équations de Bateman est plus précise
que celle de FISPACT. Les ressources numériques nécessaires sont donc plus importantes
en contrepartie d’une précision et d’une fiabilité de calcul accrues. Cet écart de durée
est cependant relativement faible par rapport a celui observé sur les figures 5.5 et 5.6 :
des facteurs de 10 a 100 ont été constatés pour la résolution des équations de Bateman.
Néanmoins, les durées nécessaires a la mise en place des coefficients ne sont pas prises
en compte sur ces graphiques. Ainsi, avec FISPACT le temps de calcul des coefficients
des équations de Bateman est significatif alors qu’il est négligeable avec RayActive. Ceci
implique donc que la durée nécessaire a la résolution des équations de Bateman (et celle
nécessaire au calcul des coefficients de ces équations) est du méme ordre de grandeur entre
FISPACT et RayActive.

6.3.2.4 Temps de calcul complet

La figure 6.10 présente le pourcentage de la durée totale de chaque étape du calcul
des inventaires isotopiques pour RayActive et FISPACT (en incluant le temps de calcul
des inventaires initiaux). D’apres ce graphique, 'étape nécessitant le plus de temps est
le calcul des coefficients et la résolution des équations de Bateman généralisées a la fois
pour RayActive et également pour MCNP/FISPACT. De plus, pres de 30% du temps est
utilisé afin d’écrire les fichiers d’entrée FISPACT. Le couplage de codes est donc a 'origine
d’une perte de performance importante par rapport a une méthodologie tout-en-un telle
que RayActive.

La figure 6.11 donne le temps de calcul de chaque étape pour le calcul des inventaires
isotopiques pour RayActive et MCNP /FISPACT. Le temps nécessaire au calcul des coeffi-
cients et a la résolution des équations de Bateman est nettement supérieur avec RayActive
par rapport 8 MCNP/FISPACT : 16 263 minutes contre 11 478 minutes. Cependant, le
temps total nécessaire avec MCNP /FISPACT est supérieur a celui de RayActive. La dif-
férence est d’environ 1200 minutes soit environ 20 heures. Ceci est dii au temps nécessaire
pour le calcul des inventaires initiaux et la mise en place des fichiers d’entrée FISPACT.
La méthodologie RayActive est donc plus performante pour le calcul des inventaires iso-
topiques pour le benchmark du ITER port plug par rapport & MCNP/FISPACT. Ainsi,
d’apres les figures 6.10 et 6.11, malgré le fait que la méthodologie RayActive repose sur des
méthodes nécessitant des ressources numériques plus importantes que MCNP /FISPACT,
I'automatisation des calculs et les diverses optimisations mises en place lui permettent
d’étre plus efficace que MCNP/FISPACT pour 'étape de calcul des inventaires isoto-
piques.
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FIGURE 6.10 — Pourcentage de la durée totale de chaque étape du calcul des inventaires isotopiques pour
RayActive et FISPACT.
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FIGURE 6.11 — Durée de chaque étape du calcul des inventaires isotopiques pour RayActive et FISPACT.

6.3.3 Calcul du débit d’équivalent de dose ambiante

La derniere étape de la simulation de I'activation neutronique est réalisée en transpor-
tant les photons issus des décroissances radioactives par méthode Monte-Carlo. Ce type
de calcul nécessite des ressources numériques importantes ainsi qu'un temps de calcul
significatif afin d’obtenir des résultats précis. L’objet de cette section est alors d’une part
de quantifier la durée nécessaire pour cette étape. D’autre part, les performances obtenues
pour cette phase de la simulation avec RayActive et MCNP /FISPACT seront également
comparées pour le benchmark du ITER port plug.

6.3.3.1 Efficacité du transport des photons de décroissance

Les inventaires calculés contiennent généralement des isotopes radioactifs a la fin de
I'irradiation neutronique. Ces isotopes sont alors source de photons de décroissance. Avec
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RayActive, les photons de décroissance sont transportés dans une unique simulation
Monte-Carlo car les parametres de cette source peuvent étre générés et stockés directe-
ment. A 'inverse, avec MCNP il n’est pas possible de définir une seule source représentant
I’ensemble des distributions des sources de photons. En effet, cette source est trop com-
plexe a définir dans un seul fichier d’entrée MCNP. Chaque maille du maillage peut étre
source de photons et le nombre de noyaux des différents isotopes varie d’'une maille a
une autre de telle sorte que chaque maille & un unique spectre d’émission photonique. Il
est ainsi nécessaire de réaliser une simulation Monte-Carlo pour chaque maille pouvant
émettre des photons, i. e. les mailles ayant un spectre d’émission d’intensité totale non
nulle.

Un modele pour chaque maille émettrice doit alors étre créé avec MCNP puis les ré-
sultats obtenus pour chaque source doivent étre rassemblés. Ceci engendre alors plusieurs
problématiques numériques. Tout d’abord, le fait de lancer un calcul Monte-Carlo pour
chaque maille augmente le temps de calcul. De plus, il n’est pas possible d’échantillon-
ner de maniere préférentielle les mailles émettant le plus de particules dans le script
MCNP/FISPACT. Ceci impose de tirer un grand nombre de particules afin de s’assurer
de la convergence des résultats. Enfin, il est nécessaire de rassembler les résultats obtenus
pour chaque maille. Or, la durée de rassemblement des résultats est non négligeable.

Le temps total nécessaire au transport des photons de décroissance et a ’obtention des
DeD H*(10) avec MCNP/FISPACT pour le benchmark du ITER port plug est de 326.6
heures (326.1 heures pour le transport des photons et 0.5 heure pour le rassemblement
des résultats). Pour ce calcul, la durée de rassemblement semble négligeable. Cependant,
seuls 5 détecteurs sont a rassembler dans cet exemple. Dans le cas ou une cartographie
est demandée par 'utilisateur, des centaines de milliers de résultats devront étre rassem-
blés. Ceci peut donc nécessiter des milliers d’heures de calcul. Eviter cet inconvénient
permet ainsi d’améliorer significativement le domaine d’applicabilité de la méthodologie
de simulation de ’activation neutronique.

Pour RayActive, la durée d’obtention des DelD H*(10) est de 170 heures. Les calculs
ont été réalisés sur 22 processeurs (soit 44 threads) avec MCNP /FISPACT et 46 threads
avec RayActive. La durée extrapolée pour MCNP /FISPACT avec 46 threads est alors de
312.4 heures. Le temps nécessaire avec MCNP /FISPACT peut sembler plus important
qu’avec RayActive cependant, le nombre de particules simulées est nettement supérieur.
En effet, pour chaque maille ayant une source non nulle, 4% 10° particules ont été simulées
avec MCNP /FISPACT (soit environ 2.0%10'! particules au total) alors que seulement 10°
particules ont été simulées au total avec la méthodologie RayActive. Afin de comparer
Vefficacité de MCNP /FISPACT a celle de RayActive pour I'étape de décroissance, les
FOM des détecteurs utilisés pour le benchmark du ITER port plug ont été calculées et
sont présentées sur la figure 6.12. La figure 6.12 présente également les FOM obtenues
pour RayActive avec émission des photons depuis I'intégralité de la maille données dans
la série notée « RayActive (source maille) ».

D’apres la figure 6.12, MCNP/FISPACT semble nettement plus efficace que RayAc-
tive pour I'étape de décroissance radioactive. En effet, la FOM est entre 2.0 et 85.3 fois
supérieure a celle de RayActive (version classique) selon le détecteur. Cette différence
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FIGURE 6.12 — FOM en fonction du rayon extérieur du détecteur pour le benchmark du ITER port plug.

d’efficacité provient en partie de la méthode d’échantillonnage de la position des photons
de décroissance. Ceci est mis en lumiére par les FOM de RayActive (source maille) qui
sont toutes supérieures a celles de RayActive (classique). De plus, la différence d’efficacité
est significativement réduite pour le détecteur de rayon extérieur égal a 60cm. De nou-
veau, ce détecteur se trouve en face des trajectoires problématiques des particules sources
illustrées sur la figure 6.5. Cette diminution d’efficacité pourrait provenir de la méthode
d’échantillonnage de la maille et du maillage.

En effet, avec MCNP/FISPACT, chaque maille ayant un spectre d’émission d’inten-
sité non nulle nécessite une simulation Monte-Carlo. Ainsi, des particules contribuant
de maniere significativement différente au résultat peuvent entrer dans un détecteur et
donc engendrer une perte d’efficacité. Ce phénomene semble exacerbé pour le quatrieme
détecteur qui pourrait étre atteint par un plus grand nombre de particules a cause de
I’espace d’air. De plus, le fait que la FOM soit maximale pour ce méme détecteur avec
RayActive (source maille) semble confirmer ce résultat. Effectivement, pour RayActive
(source maille) la méthode d’échantillonnage de la position d’un photon dans la maille
est analogue a celle de MCNP/FISPACT. Cependant 1’échantillonnage de la maille et du
maillage est identique pour RayActive (source maille) et RayActive (classique). Ainsi, la
méthode d’échantillonnage de la méthodologie RayActive parait plus efficace que le fait
de simuler chaque maille avec MCNP /FISPACT. Cependant, malgré cet effet, MCNP est
nettement plus efficace que RayActive pour le transport des photons dans le cas de ce
benchmark avec un gain d’efficacité moyen de I'ordre d’un facteur 50 pour I’ensemble de
détecteurs.

Enfin, d’apres les DelD H*(10) obtenus avec MCNP/FSPACT et présentés sur la fi-
gure 6.4, une meilleure convergence est atteinte en comparaison de RayActive. En sup-
posant que l'incertitude statistique est inversement proportionnelle a la racine carrée du
nombre de particules simulées, seules 5.0 * 10'° particules seraient nécessaires afin d’obte-
nir la méme convergence que celle obtenue avec RayActive pour le quatrieme détecteur (le
moins bien convergé sur MCNP/FISPACT). De méme, en supposant la proportionnalité
de la durée de simulation avec le nombre de particules simulées, la durée extrapolée pour
cette étape de décroissance serait d’environ 3.5 jours de calcul soit 2 fois moins qu’avec
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RayActive. Cette durée extrapolée et ce nombre de particules extrapolé permettent ainsi
de constater d'une part que MCNP /FISPACT est effectivement plus efficace que RayAc-
tive pour cette étape. D’autre part, le nombre de particules a simuler reste néanmoins 5
fois supérieur a celui de RayActive pour atteindre la méme convergence pour le détecteur
ayant un rayon extérieur de 60cm. Ceci illustre donc bien le fait que la méthode d’échan-
tillonnage de la maille de RayActive permet bien un gain d’efficacité significatif. Ainsi, il
semblerait judicieux de chercher des méthodes permettant d’accélérer la simulation des
photons avec RayActive afin de réduire 'écart d’efficacité avec MCNP/FISPACT et de
mieux tirer parti de la méthode d’échantillonnage de la maille de RayActive.

6.3.3.2 Biaisage de la source de décroissance radioactive

Une des fonctionnalités de la méthodologie RayActive utilisée pour le benchmark du
ITER port plug est le biaisage énergétique de la source de décroissance radioactive décrit
dans la section 5.4.3. Cette fonction est utilisée par défaut avec la méthodologie RayActive
et n'est pas présente dans MCNP/FISPACT. Pour rappel, elle permet de favoriser le
tirage des photons de haute énergie dans le spectre d’émission en supposant que la dose
est majoritairement déposée par ceux-ci. Afin de caractériser le gain d’efficacité apporté
par cette fonctionnalité, le calcul du benchmark a été réalisé de nouveau avec RayActive
en désactivant le biaisage de la source de décroissance. La figure 6.13 présente les résultats
obtenus pour RayActive avec et sans biaisage de la source de décroissance.
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FIGURE 6.13 — FOM en fonction du rayon extérieur du détecteur pour le benchmark du ITER port plug
pour RayActive avec et sans biaisage de la source de décroissance.

D’apres la figure 6.13, la FOM obtenue avec RayActive et biaisage énergétique est su-
périeure a celle de RayActive sans biaisage pour tous les détecteurs. En moyenne, le gain
d’efficacité obtenu est de 13% et il est compris entre 1% et 28%. Ainsi, bien que pour cer-
tains détecteurs le biaisage énergétique n’apporte quun gain limité, il permet cependant
en moyenne d’augmenter sensiblement 'efficacité de la simulation des décroissances radio-
actives pour le benchmark du ITER port plug. En outre, aucune des FOM n’a été réduite
du fait de 'utilisation du biaisage énergétique. Cette fonctionnalité est donc activée par
défaut dans la méthodologie RayActive.
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6.4 Unification du processus de simulation de P’activation neu-
tronique

Un des objectifs fixés pour RayActive est 'automatisation de la simulation de I'activa-
tion neutronique au sein d’une méthodologie tout-en-un. En effet, la méthode R2S repose
sur plusieurs étapes de calcul qui sont généralement réalisées a 1’aide de plusieurs codes.
La figure 6.15 présente alors le diagramme de fonctionnement de RayActive et la figure
6.14 celui du couplage des codes MCNP /FISPACT.

Inventaire
initial e

Flux
neutronigues

Fichiers entrée Fichiers entrée
FISPACT szitie 1 FISPACT nygie n

FISPACT jpaite 1 FISPACT ame n
Fichiers sortie Fichiers sortie
FISPACT zite 1 FISPACT yzine n

MCNP i 1 MCNP it v

semblement
ésultats Python

DeD H*(10)

Script python :

FIGURE 6.14 — Diagramme du couplage des codes MCNP /FISPACT permettant la simulation de l'acti-
vation neutronique.
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FIGURE 6.15 — Diagramme du fonctionnement de la simulation de I'activation neutronique avec RayAc-
tive.

Inventaires

D’apres la figure 6.14, il est possible de constater la complexité du schéma de couplage
MCNP /FISPACT pour la simulation de I'activation neutronique. En effet, la premiere
étape consiste a réaliser le calcul des inventaires initiaux de chaque maille du maillage
demandé. Ceci est réalisé a ’aide du code MCNP nécessitant une modification du modele
MCNP dédié au calcul des flux neutroniques. Le transport des neutrons est ensuite réalisé
a l’aide de MCNP afin de déterminer les flux neutroniques dans chaque maille. Ce flux est
ensuite récupéré et utilisé en plus des parametres d’activation et des inventaires initiaux
afin de générer les fichiers d’entrée FISPACT pour chaque maille. Un calcul d’inventaire
est alors réalisé pour chaque maille avec le code FISPACT. Les fichiers de sorties FIS-
PACT contiennent ainsi les spectres énergétiques des photons de décroissance (notés )
qui peuvent alors étre utilisés afin de générer les sources de photons de décroissance. Un
calcul Monte-Carlo indépendant pour chaque maille du maillage est ainsi effectué avec
la source correspondante étant donné qu’il n’est pas possible de créer une source unique
avec MCNP dans ce cas-la. Les résultats obtenus sont par la suite rassemblés a I'aide d’un
script python.

D’apres la figure 6.15, la différence entre le couplage de codes et la méthodologie RayAc-
tive apparait clairement : le calcul complet est réalisé dans le méme environnement nu-
mérique. Les fichiers d’entrée et de sortie intermédiaires ne sont pas créés et la conversion
d’un format a un autre n’est pas nécessaire. Le script python n’est également pas requis
afin d’obtenir les résultats. Ceci permet ainsi d’éviter tout risque entre les différentes
phases de la simulation. En effet, le script python est chargé de générer les fichiers d’en-
trée MCNP/FISPACT, de convertir les fichiers de sortie ou encore de lancer les calculs en
parallele. Or, les sorties des codes MCNP et FISPACT peuvent parfois étre différentes de
celles attendues par le script pour certains cas n’ayant pas été pris en compte. De plus,
des problemes de compatibilité peuvent exister d’un systeme d’exploitation a un autre.
En outre, une particularité de python est de s’appuyer sur I'indentation des lignes de code
du script afin de gérer les boucles d’itération ou encore les définitions de fonction. Selon la
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version de python utilisée ainsi que la machine sur laquelle le calcul est réalisé, cette par-
ticularité peut empécher le script de fonctionner correctement. Ainsi, le fait d’utiliser une
méthodologie compléte et tout-en-un telle que RayActive permet d’une part d’améliorer
la portabilité de la méthode et d’autre part d’assurer l'automatisation de la simulation.

6.4.1 Réduction de I’espace disque utilisé

Un autre aspect pouvant limiter la simulation de I'activation neutronique en couplant
des codes de calcul avec un script est I’espace disque nécessaire. En effet, les interactions
entre les codes MCNP et FISPACT sont réalisées avec des fichiers d’entrée et de sortie.
A cause du maillage requis pour la prise en compte des gradients de flux neutronique, de
nombreux fichiers sont générés et nécessitent un espace disque pouvant étre considérable
selon la finesse du maillage.

Dans le cas du benchmark du ITER port plug, les modeles nécessaires afin de calculer
I'inventaire initial de chaque maille sont alors générés a 'aide du script python. Cette
étape requiert d’une part une durée non négligeable (environ 5% de la durée totale de la
simulation pour le benchmark du ITER port plug, cf. section 6.3.2.4) mais surtout utilise
un espace significatif sur le disque dur. En effet, le calcul des inventaires initiaux avec
le script MCNP/FISPACT nécessite 93.9Go d’espace sur le disque dur pour stocker les
données. Cet espace disque peut étre nettement plus important dans le cas ou le nombre
de mailles et/ou le nombre de points testés par maille (pour ’échantillonnage des volumes
de cellule englobée) sont plus grands. Ceci peut donc limiter la simulation de 1'activation
avec MCNP/FISPACT alors que cette étape n’utilise qu’environ 2Mo d’espace disque
avec RayActive pour le benchmark du ITER port plug.

Pour le calcul des flux neutroniques, seulement 3Go d’espace disque est utilisé avec
MCNP/FISPACT. Cette étape ne nécessite donc pas de ressources de stockage significa-
tives. Le calcul des inventaires isotopiques utilise quant a lui 158Go d’espace sur le disque
dur et le transport des photons de décroissance utilise 8.2Go. Au total, plus de 263Go
d’espace disque est nécessaire avec le script de couplage MCNP /FISPACT alors qu’avec
la méthodologie RayActive seules quelques centaines de Mo sont utilisées. Dans le cas
ou l'utilisateur demande également I’écriture des flux et des inventaires avec RayActive,
I’espace disque requis est de 6.1Go pour les flux et 53Go pour les inventaires dans le cas
du benchmark du ITER port plug.

Ainsi, méme en écrivant 'intégralité des résultats intermédiaires avec RayActive, le
script MCNP/FISPACT utilise pres de 4.5 fois plus d’espace que RayActive pour ce cas-
la. Les étapes d’écriture, de lecture et de conversion des fichiers d’entrée et de sortie des
différentes étapes ne sont également pas nécessaires avec la méthodologie RayActive ce qui
représente un important gain de temps. L'unification des étapes de calcul au sein du méme
environnement permet ainsi de réduire considérablement les cofits mémoriel et temporel
de la simulation et permet aussi d’augmenter la portabilité et le domaine d’applicabilité
de la méthodologie.
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6.5 Conclusion

Ce chapitre a ainsi permis de présenter les résultats obtenus avec RayActive sur un
benchmark réaliste et offrant de nombreux points de comparaison. Les DelD H*(10) ont
ainsi été comparés a ceux obtenus avec d’autres codes de calcul. Puis, les performances
de la méthodologie RayActive ont été comparées a celles de la méthode R25 classique
couplant MCNP /FISPACT.

Dans un premier temps, le benchmark du ITER port plug a été décrit en détail. Les
résultats de RayActive ont été comparés a ceux obtenus avec deux codes de type R2S
simulant l'activation neutronique ainsi qu’avec ceux issus d'un couplage entre MCNP
et FISPACT. Le premier code est R2Smesh et le second est R2ZSUNED. La méthode
R2SUNED est la méthode se rapprochant le plus de la méthodologie RayActive. Une ver-
sion utilisant un maillage cartésien classique a également été testée avec le code R2SUNED
(n’utilisant donc pas la fonctionnalité « cell-under-voxel »). La version de R2SUNED avec
identification des cellules englobées dans les mailles est ainsi notée R2SUNED,,, celle
sans cette fonctionnalité est notée R2SUNEDy.,,. Le couplage de MCNP et FISPACT
repose pour sa part sur I'utilisation d’un maillage cartésien classique. Le flux neutronique
est ainsi calculé pour chaque maille et les inventaires initiaux sont obtenus grace a un

MCEP.

D’apres les résultats obtenus avec les différentes méthodes de simulation pour le bench-
mark du ITER port plug, un trés bon accord existe entre les codes R2SUNED,,, et
R2Smesh. Le comportement du DelD H*(10) semble également cohérent pour RayActive
par rapport & R2SUNED et R2Smesh. Il en est de méme pour R2SUNEDy.,,. Cepen-
dant, des écarts sont observés entre RayActive et R2SUNED,,, et entre R2SUNEDg.,,
et R2SUNED.,,. De plus, les écarts observés entre RayActive et R2SUNED,,, sont
plus grands que ceux observés entre R2SUNEDq.,, et R2SUNED,,, (sauf pour un des
détecteurs). Or, le phénomeéne inverse était attendu car la conception de la méthodo-
logie RayActive est plus proche de celle de R2SUNED,,,. Par ailleurs, I’écart entre
R2SUNEDg.,, et R2SUNED,,, augmente lorsque le rayon extérieur des détecteurs aug-
mente alors qu'’il est environ constant entre RayActive et R2SUNED,,, (aux incertitudes
statistiques pres). Cette augmentation du DelD H*(10) aurait pour origine le chevau-
chement d’un matériau peu dense (& savoir de Dair) selon Sauvan [SAUVAN, CATALAN
et al., 2016]. L’identification des CEM est étant réalisée précisément avec la méthodolo-
gie RayActive, d’autres phénomenes que celui identifié pour R2SUNEDy.,, sont donc a
lorigine des écarts observés entre RayActive et R2SUNED .

Les écarts relatifs observés entre RayActive et R2ZSUNED,,, peuvent avoir différentes
origines. En effet, la méthode de calcul des volumes des CEM n’est pas la méme entre
les deux méthodologies. De maniére analogue, le découpage énergétique utilisé pour le
calcul des flux neutroniques avec R2SUNEDy,, contient 175 groupes alors qu’un décou-
page a 650 groupes a été utilisé avec la méthodologie RayActive pour ce benchmark. Les
bases de données nucléaires, les méthodes de calcul de I'inventaire isotopique ainsi que
les parametres du maillage sont différents entre RayActive et R2SUNED,,,. Afin d’iden-
tifier l'origine des écarts, l'activation neutronique a également été simulée avec MCNP
et FISPACTII en utilisant les mémes bases de données nucléaires et les mémes décou-
pages énergétiques. Les résultats obtenus montrent un meilleur accord entre RayActive
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et MCNP/FISPACT qu’entre RayActive et R2ZSUNED,,, a 'exception du 4éme détec-
teur (triés dans l'ordre du rayon extérieur croissant) ol une augmentation importante
du DeD H*(10) est observée pour MCNP/FISPACT et non pour RayActive. Cette aug-
mentation peut provenir de la méthode d’échantillonnage de la position des sources de
décroissance avec MCNP /FISPACT.

Afin de s’assurer que les écarts observés entre RayActive et MCNP /FISPACT ont bien
pour origine la méthode d’échantillonnage de la position des photons de décroissance, la
méthodologie RayActive a été modifié de telle sorte a émettre les particules depuis les
mailles. Les résultats obtenus pour le benchmark du ITER port plug montrent alors un
comportement cohérent entre MCNP /FISPACT et RayActive avec émission des photons
de décroissance depuis les mailles. De plus, I'écart relatif pour les détecteurs ayant les
deux plus petits rayons extérieurs est inférieur a 10%. Cependant, 1’écart relatif augmente
pour les 2 détecteurs suivants avant de diminuer pour le dernier détecteur (celui ayant
le plus grand rayon extérieur). Cette remontée puis diminution de I’écart relatif semble
étre cohérente avec le phénomene observé entre R2ZSUNEDy.,, et R2ZSUNED.,, a cause du
chevauchement de l'air. En effet, avec RayActive le flux ainsi que 'inventaire isotopique
n’est calculé que pour les CEM méme si les photons sont émis depuis toute la maille alors
que pour MCNP/FISPACT, le flux et I'inventaire ne sont calculés que pour les mailles
elles-mémes. Compte tenu de ces résultats, il semblerait donc que les écarts observés entre
RayActive et R2SUNED,,, proviennent bien de la finesse du découpage énergétique ou
de la résolution du maillage.

Afin de s’assurer de l'origine des écarts, le benchmark du ITER port plug a été re-
lancé avec MCNP/FISPACT en utilisant le découpage énergétique a 175 groupes de
R2SUNED.,,. Les résultats seront alors présentés dans une future publication. Dans I’en-
semble, les résultats obtenus pour ce benchmark semblent indiquer que la méthodologie
RayActive permet de simuler correctement ’activation neutronique. Enfin, si les futurs
résultats sont également concluants, cela permettrait de s’assurer quune meilleure préci-
sion peut étre atteinte avec la méthodologie RayActive grace aux nouvelles fonctionnalités
mises en place et plus particulierement grace a la mutualisation des détecteurs pour le
calcul des flux neutroniques.

Dans un second temps, les performances de RayActive ont été comparées a celles de
MCNP/FISPACT. Pour le calcul des flux neutroniques, la mutualisation des détecteurs
permet ainsi de réduire considérablement la RAM nécessaire. En effet, dans le cas du
ITER port plug a 80000 mailles, chaque thread de calcul nécessite 1.55Go de RAM avec
MCNP/FISPACT alors qu’avec RayActive, seul 0.66Go de RAM est nécessaire. Cette
mémoire augmente significativement lorsqu’un maillage plus fin est utilisé. En effet, en
supposant un total de 10° mailles dans le maillage, chaque thread nécessite 35.29Go de
RAM avec MCNP/FISPACT alors qu’il n’en faut que 1.54 par thread utilisé en plus du
thread principal avec RayActive. Ainsi, grace a la mutualisation des détecteurs, la paral-
lélisation du calcul des flux neutroniques peut étre utilisée sans nécessiter une quantité de
RAM prohibitive. De méme, cela permet de réduire sensiblement le temps de calcul. En
effet, méme si en utilisant un seul thread MCNP est environ 3 fois plus efficace pour le
transport des neutrons pour le benchmark du ITER port plug, le temps de calcul devient
comparable pour 16 threads utilisés. Or, MCNP peut étre limité en nombre de threads a
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cause de la RAM utilisée. Ainsi, le temps de calcul pour les flux neutroniques peut étre
significativement réduit avec la méthodologie RayActive en parallélisant le calcul ce qui
n’est pas garanti avec MCNP /FISPACT.

Le calcul des inventaires isotopiques nécessite également des ressources numériques
importantes. La premiere étape de ce calcul consiste a déterminer 'inventaire isotopique
initial de chaque CEM pour RayActive et chaque maille pour MCNP/FISPACT. Pour
le benchmark du ITER port plug, le temps nécessaire est pres de 39 fois supérieur avec
MCNP/FISPACT par rapport a RayActive. De la méme maniére, les fichiers d’entrée
FISPACT doivent étre créés afin de lancer les calculs d’activation alors qu’aucun fichier
n’est nécessaire a cette étape avec la méthodologie RayActive. La durée approximative
extrapolée pour 10° mailles pour le benchmark du ITER port plug est d’environ 44 jours
uniquement pour créer ces fichiers ce qui représente une perte de temps significative.
En pratique, cette étape représente 29.5% de la durée totale du calcul des inventaires
isotopiques pour ce benchmark.

La mise en place des coefficients des équations de Bateman et la résolution de celles-ci
sont environ 1.35 fois plus efficaces avec FISPACT par rapport a RayActive. Cependant,
a cause de 'étape de création des fichiers d’entrée FISPACT et de la différence de per-
formance pour le calcul des inventaires initiaux, la durée totale du calcul des inventaires
avec MCNP /FISPACT est légérement supérieure a celle obtenue avec RayActive. Ainsi,
malgré la différence de performance pour la résolution des équations de Bateman, la mé-
thodologie RayActive reste plus performante que MCNP/FISPACT pour le calcul des
inventaires tout en améliorant la précision du calcul de par sa conception.

Le couplage MCNP /FISPACT est a l'origine de différents inconvénients pour le trans-
port des photons de décroissance. En effet, du fait de la complexité de la source de
photons de décroissance issue de 'activation neutronique, il n’est pas possible de générer
un unique fichier d’entrée MCNP contenant les données de cette source. Il est ainsi né-
cessaire de réaliser un transport Monte-Carlo pour chaque maille du maillage ayant un
spectre énergétique d’intensité totale non nulle. Ceci impose alors une étape de création
des modeles MCNP et une de rassemblement des résultats obtenus. Ces deux phases ont
ainsi un coflit temporel non nul conduisant a une diminution de l'efficacité du couplage
MCNP/FISPACT ce qui n’est pas le cas avec la méthodologie RayActive.

Cependant, les résultats obtenus indiquent que MCNP /FISPACT est en moyenne 50
fois plus efficace que RayActive (classique) sur ’ensemble des détecteurs du ITER port
plug. Cette différence d’efficacité semble provenir de la méthode d’échantillonnage des
photons de décroissance. En effet, les FOM de RayActive (source maille) sont toutes
supérieures a celle de RayActive (classique). De plus, pour le détecteur ayant un rayon
extérieur de 60cm, la FOM de MCNP/FISPACT n’est que 2 fois supérieure a celle de
RayActive (classique) et est méme inférieure a celle de RayActive (source maille). Ceci
semble alors provenir de la méthode d’échantillonnage de la maille et du maillage qui est
réalisé de maniere probabiliste avec la méthodologie RayActive. En outre, pour atteindre
la méme convergence avec MCNP/FISPACT pour ce détecteur, 5 fois plus de particules
devraient étre simulées. Ainsi, la méthode d’échantillonnage de la maille et du maillage
de RayActive semble étre plus efficace que la méthode utilisée pour MCNP/FISPACT
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méme si le transport des particules est plus rapide avec ce dernier. Il serait alors judicieux
d’améliorer I'efficacité du transport des photons avec RayActive afin de mieux tirer parti
de la méthode d’échantillonnage de la maille et du maillage.

L’efficacité de la méthode de biaisage énergétique des photons de décroissance a égale-
ment été évaluée pour le benchmark du ITER port plug. Cette méthode consiste a simuler
davantage les photons de haute énergie dans le spectre d’émission. D’apres les FOM de
RayActive (sans biaisage) et RayActive (avec biaisage), un gain d’efficacité moyen de
13% est obtenu grace a cette technique. De plus, le gain d’efficacité minimal obtenu est
de 1%. Ainsi, les performances sont meilleures pour tous les détecteurs. Cette technique
de biaisage est donc utilisée par défaut dans la méthodologie RayActive.

Le couplage MCNP /FISPACT est réalisé au travers d'un script python. Ceci peut étre a
I'origine de différents inconvénients. En effet, le script n’est cong¢u pour fonctionner qu’avec
un format précis de données. Or, les sorties des codes MCNP /FISPACT sont susceptibles
de changer si un incident survient dans le calcul. Ceci peut donc étre a 1'origine de 1’échec
du script. De plus, des problémes de compatibilité entre systéeme d’exploitation et/ou
machine peuvent également faire échouer le calcul. D’autre part, I'unification des étapes
dans la méme méthodologie permet de créer une unique source de décroissance et donc
d’éviter de multiplier le lancement de calculs Monte-Carlo, le rassemblement des résultats
et le sur-échantillonnage des photons de décroissance peu susceptible de contribuer au
résultat.

Enfin, 'unification des différentes étapes permet de réduire considérablement la mé-
moire utilisée pour stocker les fichiers nécessaires au calcul. En effet, avec MCNP/ FIS-
PACT les fichiers d’entrée et de sortie doivent étre conservés. Pour le benchmark du ITER
port plug, environ 94Go sont utilisés pour le calcul des inventaires initiaux, 3Go pour les
flux neutroniques, 158Go pour les inventaires isotopiques et 8Go pour la décroissance
radioactive soit un total de plus de 250Go. A Dinverse, seulement 60Go sont nécessaires
pour RayActive pour contenir ’ensemble des données de sortie du benchmark du ITER
port plug. Ainsi, dans ce cas, la méthodologie RayActive utilise pres de 4.5 fois moins de
mémoire que MCNP/FISPACT. Ceci permet donc d’étendre le domaine d’applicabilité de
la simulation de I'activation neutronique étant donné que pour 10° mailles, la mémoire re-
quise sera approximativement plus de 10 fois supérieure a celle requise pour le benchmark
réalisé.

En somme, la méthodologie RayActive semble calculer les DeD H*(10) issus de l'acti-
vation neutronique de maniere cohérente. Des calculs complémentaires sont en cours afin
de s’assurer de ceci. De plus, si ces calculs sont concluants, les nouvelles fonctionnalités
de la méthode pourraient permettre une amélioration de la précision des résultats. En
particulier, grace a la mutualisation des détecteurs pour le calcul des flux neutroniques
qui permet d’utiliser un découpage énergétique fin tout en conservant la parallélisation
du Monte-Carlo sans saturer la RAM. L’unification de 'ensemble des phases permet éga-
lement un gain d’efficacité important en supprimant les étapes inutiles. Ceci permet alors
d’améliorer la précision des calculs tout en réduisant la durée totale de la simulation. En-
fin, les problemes de compatibilité sont minimisés et la mémoire nécessaire au stockage des
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données est significativement réduite ce qui permet d’étendre le domaine d’applicabilité
de la méthodologie RayActive en comparaison de MCNP /FISPACT.
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7.1 Conclusions

7.1.1 Fonctionnalités de la méthodologie RayActive

En somme, la simulation de 'activation neutronique est un processus complexe. En
effet, afin de prédire les conséquences de celle-ci, il est nécessaire de déterminer la dis-
tribution des neutrons dans l'espace des phases, de calculer les inventaires isotopiques et
enfin d’évaluer les distributions spatiale et énergétique des photons issus des décroissances
radioactives. Ceci nécessite alors de résoudre 1’équation de Boltzmann et les équations de
Bateman généralisées. RayActive est ainsi une méthodologie de type R2S modifiée permet-
tant simuler I'activation neutronique en résolvant de maniere séquentielle les équations de
Boltzmann et de Bateman. Afin de prendre en compte les gradients de flux neutronique,
I’espace doit étre discrétisé. Cette discrétisation, bien que nécessaire, est ainsi a 1’origine
des problématiques majeures rencontrées lors de la simulation de I'activation neutronique
et limitant I'industrialisation du procédé. L’espace est discrétisé en utilisant un maillage
superposé a la géométrie. Ce maillage peut ainsi engendrer une perte de précision sur les
résultats, nécessiter un espace disque tres important, beaucoup de RAM ainsi que des
temps de calcul conséquents.

Ainsi, des techniques ont été mises en place au sein de la méthodologie RayActive afin
de réduire les limites intrinseques a ce type de méthode de simulation de l'activation
neutronique. Néanmoins, certaines hypotheses ont été utilisées afin de simplifier le cal-
cul. Ces hypotheses ne sont cependant pas majeures et n’impactent que partiellement les
résultats. La premiere hypothese sur laquelle repose la méthodologie RayActive est que
la distribution dans I'espace des phases du flux neutronique n’est pas modifiée au cours
du temps; seule 'intensité du flux 'est au travers de la mise en place de phases d’irra-
diation. La seconde hypothese sur laquelle est fondée RayActive est que le DeD H*(10)
est uniquement dii aux photons issus des décroissances radioactives. Cette hypothese est
réaliste et permet d’améliorer significativement la performance de 1'étape de transport
des particules issues des décroissances radioactives. La grandeur de sortie observée dans
I'intégralité de ce manuscrit est le DelD H*(10). Cependant, il est possible de simuler
toutes les grandeurs prises en charge par le logiciel RayXpert® et décrites dans le manuel
associé (par exemple, I'énergie déposée ou plus simplement le flux de particules).

Suite aux problématiques énumérées, la simulation de ’activation neutronique nécessite
I'utilisation de méthodes numériques performantes et adaptées afin de rendre le procédé
compatible avec une application industrielle. La résolution de I’équation de Boltzmann
peut alors étre réalisée de maniere stochastique ou déterministe. Avec la méthodologie
RayActive, une approche stochastique a été mise en place car c’est cette approche qui
permet d’obtenir le meilleur compromis entre précision et cotit numérique. Les équations
de Bateman sont quant a elles rigides dans la quasi intégralité des cas ce qui impose 1'uti-
lisation de méthodes numériques ayant un cotit temporel significatif. Dans RayActive,
un algorithme robuste et précis est disponible afin de calculer les inventaires isotopiques
aux temps souhaités. Cet algorithme repose sur trois configurations différentes de sol-
veur d’EDO ainsi que sur une méthode de linéarisation de chaines permettant ainsi de
minimiser les risques d’échec lors de la résolution.
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Des outils de simulation de 'activation neutronique existent déja actuellement. Le pre-
mier outil est le logiciel FLUKA qui est basé sur une méthode a la volée. Les outils
R2SUNED et R2Smesh sont quant a eux basés sur une méthode de type R2S. Le code
de référence utilisé afin de calculer les flux neutroniques dans R2SUNED et R2Smesh est
MCNP et celui utilisé pour le calcul des inventaires est FISPACT. R2SUNED et R2Smesh
ne sont cependant pas adaptés a une utilisation industrielle car ils reposent sur plusieurs
codes qui sont liés par un script et peuvent ainsi présenter des faiblesses en terme de mé-
moire et de temps de calcul. La méthodologie RayActive est ainsi congue pour surpasser
ces limites.

Comme évoqué précédemment, la méthode R2S utilisée sur laquelle est basée RayActive
nécessite la mise en place d’un maillage superposé a la géométrie afin de prendre en compte
les gradients de flux. Différentes configurations de maillage peuvent étre sélectionnées afin
de réaliser le calcul. Le motif de base est dans la majorité des cas le parametre qui impose
d’autres conditions. Par exemple, si le motif est sous forme de tétraedre, le maillage
peut se conformer a la géométrie et la régularité du maillage devient alors généralement
impossible. Cependant, ce type de maillage permet de connaitre exactement le volume
et la cellule chevauchée par chaque maille. Néanmoins, la mise en place de ce type de
maillage est complexe et cotiteuse.

Il est également possible d’utiliser un motif sous forme de parallélépipede rectangle. Ce
type de motif est alors compatible avec un maillage cartésien. L’inconvénient principal de
cette configuration de maillage est alors que plusieurs cellules peuvent étre chevauchées
par une maille. Or, il est n’est pas possible d’identifier directement les cellules chevauchées
ainsi que le volume de la portion des cellules englobées. Avec R2SUNED, une approxi-
mation de ce volume est obtenue en utilisant une méthode Monte-Carlo. Cependant la
précision du calcul dépend du nombre de points échantillonnés dans chaque maille. Plus
ce nombre est grand, plus la précision mais aussi le temps de calcul seront grands. Comme
il n’est pas possible de déterminer le nombre de points optimal a utiliser, cette méthode
n’est donc pas idéale.

Dans la méthodologie RayActive, une méthode basée sur la CAO a été mise en place
et permet de calculer quasi-analytiquement le volume de chaque cellule englobée dans
une maille. Ce type de maillage désigné comme un MC2A permet de découper automati-
quement le modele a la maniere d’'un maillage tétraédrique en conservant cependant une
structure dans le maillage. Ce découpage automatique donne ainsi un meilleur controle
sur la prise en compte des gradients de flux par rapport a un maillage tétraédrique. En
effet, la répartition des mailles peut étre contrélée avec un maillage cartésien structuré.
Ce n’est pas le cas avec un maillage tétraédrique pour lequel une forte concentration de
mailles peut exister dans certaines zones de la géométrie présentant des formes complexes.
Le nombre de mailles peut ainsi étre déterminé a ’avance ce qui permet de maitriser le
nombre de calculs d’inventaire isotopique et donc le temps de calcul.

La RAM nécessaire pour un MC2A est approximativement similaire a celle utilisée
pour un maillage tétraédrique ou celle pour un MCEP. Cependant, le nombre de mailles
n’étant pas maitrisé avec un maillage tétraédrique, la RAM utilisée pour le calcul des flux
neutroniques peut étre nettement plus importante que pour un MC2A ou un MCEP. Le
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temps de calcul des volumes de cellule englobée dans les mailles est néanmoins nettement
plus grand avec un MC2A qu’avec un maillage tétraédrique pour les tests réalisés. La
parallélisation de cette étape a ainsi permis de réduire considérablement 1’écart entre les
temps de calcul. En outre, la mise en place d'un maillage tétraédrique est susceptible
d’échouer ce qui s’est avéré étre souvent le cas sur les tests effectués. A l'inverse, bien que
le temps de calcul soit plus grand avec un MC2A, ce type de maillage fonctionne quelle
que soit la géométrie ce qui est un des objectifs fixés pour la méthodologie RayActive.
Les comparaisons effectuées avec le MCEP montrent qu’a temps de calcul équivalent,
la précision sur le calcul des volumes de cellule englobée est nettement meilleure avec
un MC2A. De plus, la précision du résultat dépend du nombre de points testés avec
un MCEP ce qui n’est pas le cas avec un MC2A. Ainsi, le maillage mis au point avec
RayActive permet de limiter la complexité du calcul en maitrisant la RAM nécessaire et
les temps de calcul tout en conservant une précision optimale.

Le maillage superposé a la géométrie est nécessaire avec la méthode R2S afin de prendre
en compte les gradients de flux neutronique. Avec le MC2A de RayActive, les flux neutro-
niques sont alors calculés pour chaque CEM. Le découpage énergétique par défaut utilisé
dans la méthodologie RayActive contenant 650 groupes, la RAM nécessaire pour cette
étape peut devenir conséquente en fonction de la finesse du maillage et la complexité
du modele (car un détecteur est utilisé pour chaque CEM). De plus, le calcul des flux
neutroniques est réalisé par méthode Monte-Carlo afin d’obtenir une précision optimale.
Une technique couramment utilisée avec la méthode Monte-Carlo est la parallélisation du
calcul. Cependant, cette technique nécessite une copie compléete des données utilisées ce
qui correspond a une quantité de RAM prohibitive dans la majorité des cas pratiques.
Dans la méthodologie RayActive, les détecteurs sont mutualisés lors du calcul des flux
neutroniques ce qui permet de limiter le besoin en RAM lorsque la parallélisation est
utilisée. Un gain de performance significatif peut ainsi étre obtenu en comparaison des
autres méthodes.

Néanmoins, la mutualisation des détecteurs ne permet pas de calculer la valeur réelle
de l'incertitude relative statistique du flux neutronique. Une méthode d’extrapolation de
cette incertitude a ainsi été élaborée en contrepartie d’'une augmentation raisonnable de
la RAM utilisée. Cette extrapolation peut sembler peu précise, cependant elle est bien
adaptée au cas de 'activation neutronique. En effet, en supposant que les matériaux contri-
buant le plus au DelDD H*(10) sont proches des sources de neutrons et que les détecteurs
ayant la meilleure convergence sont également proches des sources de neutrons, les incer-
titudes obtenues devraient étre cohérentes avec les incertitudes réelles. D’apres les tests
effectuées, ’écart relatif obtenu entre les incertitudes réelles et extrapolées est inférieur
a 10% pour I'ensemble des groupes énergétiques. Ainsi, la mutualisation des détecteurs
permet d’augmenter les capacités de parallélisation du calcul des flux neutroniques par
méthode Monte-Carlo en contrepartie d’'une diminution acceptable de la précision des
incertitudes statistiques.

Apres avoir calculé les flux neutroniques pour chaque CEM, il est nécessaire de calculer
leur inventaire isotopique au temps souhaité. Dans RayActive, un algorithme spécifique
a été mis en place afin de s’assurer de l'obtention de cet inventaire. Pour cela, trois
configurations d'un solveur d’EDO sont disponibles ainsi qu'une méthode de linéarisation
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de chaines. Le solveur d’EDO est basé sur une méthode BBDF permettant d’obtenir une
meilleure stabilité et une meilleure précision par rapport a un solveur BDE' tel que celui
utilisé par FISPACT. Ce solveur d’EDO a ainsi été optimisé en utilisant le solveur de
systeme linéaire le plus performant pour le systeme d’équations de Bateman ainsi qu’en
ajoutant un algorithme de controle de l'erreur et de la taille du pas temporel. Les résultats
obtenus ont ainsi une meilleure précision que celle de FISPACT pour les tests réalisés.
De plus, les tolérances ont été respectées pour chaque isotope a chaque temps demandé
avec RayActive ce qui n’est pas le cas pour FISPACT. Cependant, ces gains de précision

et de stabilité augmentent le temps de calcul de la méthodologie RayActive par rapport
a FISPACT.

Dans le cas ot les trois configurations du solveur d’EDO ne parviendraient pas a calculer
un inventaire au temps souhaité, une méthode de linéarisation de chaines est également
disponible dans RayActive. Cette méthode consiste a linéariser ’arbre de réactions et per-
met ainsi de calculer un inventaire isotopique a l'instant demandé. Des calculs d’inventaire
isotopique ont ainsi été réalisés avec cette méthode et les résultats ont été comparés avec
ceux du solveur d’EDO. Les inventaires obtenus sont alors cohérents avec ceux du solveur
d’EDO de la méthodologie RayActive. Ainsi, grace a la disponibilité de plusieurs confi-
gurations de solveur d’EDO et d’'une méthode de linéarisation de chaine, ’obtention de
I'inventaire isotopique est assurée pour chaque CEM.

Le calcul des inventaires isotopiques est réalisé pour chaque CEM. La parallélisation de
cette étape a donc également été mise en place dans RayActive ce qui permet de réduire
considérablement le temps de calcul. L’ensemble des fonctionnalités utilisées pour cette
étape permettent ainsi d’automatiser et d’optimiser le calcul des inventaires isotopiques
tout en augmentant la précision du calcul.

La derniere étape de la simulation de ’activation neutronique consiste a propager les
photons de décroissance des isotopes radioactifs présents a I'instant considéré en réalisant
un calcul basé sur une méthode Monte-Carlo. Avec la méthodologie RayActive, le choix
du maillage, de la maille et de la CEM depuis lesquels les photons sont émis est réalisé de
maniere probabiliste. Ceci permet de tirer un nombre de photons plus important depuis
les CEM ayant une forte intensité d’émission sans négliger les émissions des CEM de plus
faible intensité pouvant néanmoins contribuer au DelD H*(10). La direction des photons
est quant a elle échantillonnée de maniere isotrope par hypothese. Deux méthodes peuvent
étre utilisées dans RayActive afin d’échantillonner I’énergie d’émission des photons de
décroissance.

En effet, il est possible de tirer ’énergie exacte des raies d’émission ou alors de regrouper
les raies dans un histogramme. La premiere méthode permet d’obtenir une précision accrue
sur les résultats. Cependant, dans le cas ou le maillage contient une grande quantité de
CEM qui elles aussi contiennent un grand nombre d’isotopes radioactifs ayant plusieurs
raies d’émission, alors, la RAM nécessaire afin de contenir les données peut étre prohibitive
et ainsi empécher le calcul. La deuxiéme méthode d’échantillonnage (par histogramme)
permet ainsi de limiter la RAM en contrepartie d’une légere diminution de la précision.
Ces 2 méthodes d’échantillonnage de 1’énergie ont alors été comparées et les résultats
obtenus montrent un écart relatif inférieur & 2% sur le DelD H*(10) ce qui est un tres
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bon accord. De plus, limiter la RAM permet également d’utiliser un plus grand nombre
de threads pour le transport des photons par méthode Monte-Carlo.

Enfin, une technique de biaisage énergétique a également été mise en place avec la
méthodologie RayActive. Celle-ci consiste a favoriser le tirage des photons de plus haute
énergie parmi I’ensemble des raies d’émission en s’appuyant sur 'hypothese selon laquelle
la dose est majoritairement déposée par ces photons. Un gain de performance allant
jusqu’a 20% a ainsi pu étre obtenu grace a cette technique pour certains des tests réalisés.

7.1.2 Résultats de RayActive

Les fonctionnalités mises en place avec RayActive ont alors été testées sur un bench-
mark réaliste pour lequel des résultats obtenus avec d’autres méthodes sont disponibles.
Le benchmark réalisé est celui du ITER port plug. Ce calcul a également été effectué
avec les codes R2SUNED et R2Smesh qui sont tous deux des logiciels basés sur une mé-
thode R2S. Les résultats obtenus sont en tres bon accord entre ces deux codes. Ceux
obtenus avec RayActive, sont quant a eux légerement différents des valeurs calculées avec
R2SUNED et R2Smesh. Cependant, la méme tendance est observée entre les résultats des
différents détecteurs avec RayActive par rapport a R2ZSUNED et R2Smesh.

Une comparaison des résultats a alors été effectuée entre RayActive et le couplage des
codes MCNP et FISPACT en maximisant le nombre de parameétres identiques entre les
deux méthodes. Les résultats obtenus sont alors en meilleur accord par rapport a ceux
de R2SUNED et R2Smesh méme si des différences sont encore présentes. Les différences
observées entre RayActive et R2SUNED, R2Smesh peuvent ainsi provenir soit des pa-
rametres du maillage, soit du nombre de groupes énergétiques utilisé pour le calcul des
flux neutroniques. En conséquence, des calculs sont en cours afin de s’assurer de 1’origine
des écarts observés. Cependant d’apres I'ensemble des résultats obtenus, la méthodologie
RayActive semble simuler de maniere cohérente I’activation neutronique.

Les performances de RayActive ont également été analysées pour le benchmark du
ITER port plug par rapport & MCNP/FISPACT afin d’étudier le comportement de la
méthodologie dans un cas concret. D’apres les observations effectuées, la mutualisation
des détecteurs permet effectivement de réduire significativement (environ d’'un facteur 3)
la RAM utilisée pour le calcul des flux neutroniques par rapport au cas classique. Or,
la méthodologie RayActive est concue pour prendre en charge jusqu’a 10° mailles. Pour
un maillage contenant un tel nombre de mailles, méme si la RAM nécessaire pour lancer
le calcul sur un seul thread est de 48.5Go avec RayActive, la RAM utilisée pour chaque
thread supplémentaire est environ 29 fois inférieure a celle de MCNP/FISPACT qui est
d’environ 35Go par thread supplémentaire. Ainsi, pour un tel cas de figure, le nombre
de threads utilisables sera rapidement limité avec MCNP/FISPACT compte tenu des
caractéristiques des stations de calcul existantes a I’heure actuelle ce qui ne sera pas le
cas avec la méthodologie RayActive. La mutualisation des détecteurs permet donc de tirer
parti de maniere optimale de la parallélisation du transport Monte-Carlo pour le calcul
des flux neutroniques.

De plus, d’apres les tests réalisés, MCNP/FISPACT est cependant plus performant
que RayActive pour le calcul des flux neutroniques avec un seul thread. Cependant, cet
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écart diminue et tend vers 0 lorsque le nombre de threads utilisés augmente. Or, comme
MCNP /FISPACT peut étre limité en nombre de threads a cause de la RAM nécessaire,
RayActive est susceptible de surpasser les performances de MCNP/FISPACT selon la
configuration du maillage et les caractéristiques de la station de calcul. La mutualisation
des détecteurs est donc une fonctionnalité permettant de réduire significativement les
limites numériques inhérentes au calcul des flux neutroniques par méthode Monte-Carlo
pour la simulation de I’activation neutronique par méthode R2S.

Les performances pour le calcul des inventaires isotopiques ont également été comparées
entre RayActive et MCNP /FISPACT pour le benchmark du ITER port plug. D’apres les
résultats obtenus, les temps de calcul sont approximativement similaires entre RayActive
et MCNP/FISPACT pour cette étape. Cependant, le temps de calcul des inventaires
initiaux est nettement supérieur avec MCNP/FISPACT par rapport a RayActive. De
plus, pres de 30% du temps a été consacré a 1’écriture des fichiers d’entrée FISPACT. Or,
RayActive étant une méthodologie tout-en-un, ’écriture de fichiers d’entrée pour cette
étape n’est pas nécessaire. Ainsi, bien que la durée nécessaire au calcul des coefficients
et a la résolution des équations de Bateman soit plus grande avec RayActive qu’avec
MCNP /FISPACT, le temps de calcul total reste cependant similaire car il n’y a pas de
perte d’efficacité di au couplage de codes pour cette étape avec RayActive. Ceci permet
donc, a temps de calcul approximativement équivalent, d’obtenir une meilleure précision
et stabilité pour cette étape avec RayActive. Une légeére diminution du temps de calcul
est méme observée pour ce benchmark.

Pour I’étape de transport des photons issus des décroissances radioactives des isotopes
produits par interaction avec les neutrons, MCNP /FISPACT est nettement plus efficace
que RayActive. En effet, les figures de mérite des détecteurs sont en moyenne 50 fois plus
grandes. Cependant, pour un des détecteurs, I’écart entre les FOM n’est que d'un facteur
2. D’apres les tests effectués, ceci est vraisemblablement dii a la méthode d’échantillonnage
de la position des photons de décroissance. D’une part, il semblerait que le fait d’échan-
tillonner la position des photons dans I’ensemble d’une maille permette un gain d’efficacité
pour ce calcul. Or, la méthodologie RayActive échantillonne la position des photons de-
puis les CEM dans une maille. Cependant, la méthode d’échantillonnage de la maille et
du maillage semble plus efficace avec la méthode utilisée avec RayActive. En effet, afin
d’obtenir la méme convergence avec RayActive et MCNP/FISPACT pour le détecteur
ayant un rayon extérieur de 60cm, il faudrait simuler environ 5 fois plus de particules
avec MCNP /FISPACT par rapport a RayActive. Ainsi, bien que MCNP /FISPACT soit
nettement plus performant que RayActive pour le transport des photons de décroissance
et que la méthode d’échantillonnage de la position des photons dans la maille soit plus
performante que celle de RayActive, les méthodes d’échantillonnage de la maille et du
maillage de RayActive sont plus efficaces que celles de MCNP/FISPACT ce qui permet
de réduire sensiblement ’écart de performance.

Enfin, un autre aspect pouvant limiter la simulation de I'activation neutronique sont les
aspects pratiques liés au calcul. En effet, d'une part, le couplage des codes MCNP /FISPACT
est réalisé par un script. Ce script est généralement complexe, sensible au type de systeme
d’exploitation et également a la station de calcul utilisée. Au contraire, la méthodologie
RayActive peut aisément étre portée sur les principaux systemes d’exploitation et sur
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la grande majorité des stations de calcul. D’autre part, I'unification de ’ensemble des
étapes au sein du méme environnement permet également de s’affranchir de la lecture,
de Iécriture et de la conversion de fichiers entre les différents codes. Ceci permet alors
un gain d’efficacité significatif. En effet, ’écriture des fichiers d’entrée pour le calcul des
inventaires isotopiques n’est plus nécessaire. Il en est de méme pour les fichiers d’entrée
pour le transport des photons de décroissance. De surcroit, la source de photons de dé-
croissance peut étre utilisée au sein d’'un unique transport Monte-Carlo. Le rassemblement
des résultats n’est donc plus nécessaire. Enfin, ’espace disque nécessaire au stockage des
données est aussi significativement réduit. Pour le benchmark du ITER port plug il est par
exemple divisé par un facteur 4.5 avec RayActive par rapport & MCNP/FISPACT. Ainsi,
I'unification des étapes de la simulation de I’activation neutronique permet de réduire les
contraintes pratiques ainsi que le risque de dysfonctionnement de la simulation.

En somme, grace aux nouvelles fonctionnalités disponibles avec la méthodologie RayAc-
tive telles que le MC2A, la mutualisation des détecteurs pour le calcul des flux neutro-
niques, 'algorithme de calcul des inventaires isotopiques, ou encore les méthodes d’échan-
tillonnage mises en place pour le transport des photons de décroissance, les limites inhé-
rentes a la méthode R2S ont pu étre repoussées. RayActive est ainsi une méthodologie
tout-en-un permettant de simuler l'activation neutronique. L’automatisation du calcul
est améliorée par rapport aux méthodes précédentes. De méme, la RAM nécessaire et la
mémoire physique ont pu étre diminuées significativement. Enfin, la précision du résultat
a été améliorée sans augmenter le temps de calcul total.

7.2 Futurs développements

Bien que divers aspects de la simulation neutronique aient été améliorés grace aux
nouvelles fonctionnalités mises en place avec la méthodologie RayActive, certains points
nécessitent encore des recherches afin d’atteindre complétement les objectifs souhaités
pour RayActive. Par exemple, un des concepts désirés pour RayActive est 'automatisation
complete du calcul du De D H*(10) issu de I'activation neutronique. Or, pour le calcul du
flux neutronique, la résolution du maillage utilisé afin de prendre en compte les gradients
de flux est définie par I'utilisateur. Un algorithme permettant de calculer automatiquement
la résolution du maillage est ainsi en cours d’élaboration afin d’automatiser le calcul
de la résolution. Pour cela, un flux neutronique approximatif est calculé en supposant
I’approximation de la diffusion et en utilisant un solveur déterministe adapté a ce cas-la.
L’approximation de la diffusion consiste a supposer que l'interaction entre un neutron
et un noyau est isotrope. Une description plus détaillée de cette approximation peut
étre trouvée dans [HEBERT, 2010]. Des exemples de code déterministe s’appuyant sur la
théorie de la diffusion sont DIFF3D, ANDES et GFEM et sont respectivement présentés
dans [DERSTINE, 1984 ; LOZANO et al., 2008 ; HOSSEINI, 2016]. Les flux neutroniques
approximatifs calculés permettront ensuite d’obtenir des gradients de flux et en précisant
la valeur maximale tolérée pour ce gradient, la résolution pourra étre calculée de maniere
automatique.

Par la suite, il est également envisagé d’étendre la méthodologie RayActive aux autres
particules pouvant générer de 'activation tels que les protons ou les deutérons. Ces par-
ticules sont généralement présentes dans les accélérateurs de particules et contribuent
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sensiblement a l’activation. La propagation des incertitudes entre les différentes étapes
est également une des fonctionnalités souhaitées. Ceci permettrait d’améliorer la qualité
des résultats obtenus. De nouvelles techniques de réduction de variance du calcul Monte-
Carlo seront également ajoutées afin d’accélérer la convergence des résultats a la lumiere
de I’écart de performance pour ces étapes observé entre RayActive et MCNP /FISPACT.
De nombreuses autres améliorations peuvent également étre apportées afin d’améliorer
encore davantage RayActive comme par exemple la mise en place d’une interface gra-
phique, autoriser la modification du modele apres le calcul des inventaires isotopiques,
identifier les isotopes présents dans I'inventaire initial et produisant les isotopes ayant la
plus forte intensité d’émission, etc.

7.3 Bilan

En conclusion, RayActive est une méthodologie permettant de simuler ’activation neu-
tronique de maniere précise, optimisée et automatisée par rapport aux méthodes existantes
a I'’heure actuelle. Les nouvelles fonctionnalités mises en place avec RayActive tendent a
rendre cette méthodologie compatible avec une utilisation industrielle. Elles ont notam-
ment permis d’accroitre la portabilité de la méthode, de réduire sensiblement le cofit
numérique de la simulation et de simplifier et d’automatiser le calcul. Un certain nombre
de nouvelles fonctionnalités doivent encore étre ajoutées a RayActive afin d’atteindre en-
tierement les objectifs fixés bien que les méthodes déja mises en place permettent de se
rapprocher significativement de ces objectifs.
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Annexe

Découpage énergétique par défaut de
RayActive

A.1 Découpage énergétique par défaut pour le flux neutronique
dans RayActive

Le découpage énergétique a 650 groupes par défaut de RayActive est donné par les
bornes énergétiques suivantes :

- . . Energie 2 . . Energie - . . Energie
Groupe Energie min max (en Groupe Energie min max (en Groupe Energie min max (en
(en MeV) MeV) (en MeV) MeV) (en MeV) MeV)
1 1.00000e-11 1.04710e-11 218 2.18780e-07 2.29090e-07 435 4.78630e-03 5.01190e-03
2 1.04710e-11 1.09650e-11 219 2.29090e-07 2.39880e-07 436 5.01190e-03 5.24810e-03
3 1.09650e-11 1.14820e-11 220 2.39880e-07 2.51190e-07 437 5.24810e-03 5.49540e-03
4 1.14820e-11 1.20230e-11 221 2.51190e-07 2.63030e-07 438 5.49540e-03 5.75440e-03
5 1.20230e-11 1.25890e-11 222 2.63030e-07 2.75420e-07 439 5.75440e-03 6.02560e-03
6 1.25890e-11 1.31830e-11 223 2.75420e-07 2.88400e-07 440 6.02560e-03 6.30960e-03
7 1.31830e-11 1.38040e-11 224 2.88400e-07 3.02000e-07 441 6.30960e-03 6.60690e-03
8 1.38040e-11 1.44540e-11 225 3.02000e-07 3.16230e-07 442 6.60690e-03 6.91830e-03
9 1.44540e-11 1.51360e-11 226 3.16230e-07 3.31130e-07 443 6.91830e-03 7.24440e-03

10 1.51360e-11 1.58490e-11 227 3.31130e-07  3.46740e-07 444 7.24440e-03 7.58580e-03
11 1.58490e-11 1.65960e-11 228 3.46740e-07  3.63080e-07 445 7.58580e-03 7.94330e-03
12 1.65960e-11 1.73780e-11 229 3.63080e-07  3.80190e-07 446 7.94330e-03 8.31760e-03
13 1.73780e-11 1.81970e-11 230 3.80190e-07  3.98110e-07 447 8.31760e-03 8.70960e-03
14 1.81970e-11 1.90550e-11 231 3.98110e-07  4.16870e-07 448 8.70960e-03 9.12010e-03
15 1.90550e-11 1.99530e-11 232 4.16870e-07  4.36520e-07 449 9.12010e-03 9.54990e-03
16 1.99530e-11 2.08930e-11 233 4.36520e-07  4.57090e-07 450 9.54990e-03 1.00000e-02
17 2.08930e-11 2.18780e-11 234 4.57090e-07  4.78630e-07 451 1.00000e-02 1.04710e-02
18 2.18780e-11 2.29090e-11 235 4.78630e-07 5.01190e-07 452 1.04710e-02 1.09650e-02
19 2.29090e-11 2.39880e-11 236 5.01190e-07 5.24810e-07 453 1.09650e-02 1.14820e-02
20 2.39880e-11 2.51190e-11 237 5.24810e-07 5.49540e-07 454 1.14820e-02 1.20230e-02
21 2.51190e-11 2.63030e-11 238 5.49540e-07 5.75440e-07 455 1.20230e-02 1.25890e-02
22 2.63030e-11 2.75420e-11 239 5.75440e-07  6.02560e-07 456 1.25890e-02 1.31830e-02
23 2.75420e-11 2.88400e-11 240 6.02560e-07  6.30960e-07 457 1.31830e-02 1.38040e-02
24 2.88400e-11 3.02000e-11 241 6.30960e-07  6.60690e-07 458 1.38040e-02 1.44540e-02
25 3.02000e-11 3.16230e-11 242 6.60690e-07  6.91830e-07 459 1.44540e-02 1.51360e-02
26 3.16230e-11 3.31130e-11 243 6.91830e-07 7.24440e-07 460 1.51360e-02 1.58490e-02
27 3.31130e-11 3.46740e-11 244 7.24440e-07 7.58580e-07 461 1.58490e-02 1.65960e-02
28 3.46740e-11 3.63080e-11 245 7.58580e-07 7.94330e-07 462 1.65960e-02 1.73780e-02
29 3.63080e-11 3.80190e-11 246 7.94330e-07  8.31760e-07 463 1.73780e-02 1.81970e-02
30 3.80190e-11 3.98110e-11 247 8.31760e-07  8.70960e-07 464 1.81970e-02 1.90550e-02
31 3.98110e-11 4.16870e-11 248 8.70960e-07  9.12010e-07 465 1.90550e-02 1.99530e-02
32 4.16870e-11 4.36520e-11 249 9.12010e-07  9.54990e-07 466 1.99530e-02 2.08930e-02
33 4.36520e-11 4.57090e-11 250 9.54990e-07 1.00000e-06 467 2.08930e-02 2.18780e-02
34 4.57090e-11 4.78630e-11 251 1.00000e-06 1.04710e-06 468 2.18780e-02 2.29090e-02
35 4.78630e-11 5.01190e-11 252 1.04710e-06 1.09650e-06 469 2.29090e-02 2.39880e-02
36 5.01190e-11 5.24810e-11 253 1.09650e-06 1.14820e-06 470 2.39880e-02 2.51190e-02
37 5.24810e-11 5.49540e-11 254 1.14820e-06 1.20230e-06 471 2.51190e-02 2.63030e-02
38 5.49540e-11 5.75440e-11 255 1.20230e-06 1.25890e-06 472 2.63030e-02 2.75420e-02
39 5.75440e-11 6.02560e-11 256 1.25890e-06 1.31830e-06 473 2.75420e-02 2.88400e-02
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3.63080e-06
3.80190e-06
3.98110e-06
4.16870e-06
4.36520e-06
4.57090e-06
4.78630e-06
5.01190e-06
5.24810e-06
5.49540e-06
5.75440e-06
6.02560e-06
6.30960e-06
6.60690e-06
6.91830e-06
7.24440e-06
7.58580e-06
7.94330e-06
8.31760e-06
8.70960e-06
9.12010e-06
9.54990e-06
1.00000e-05
1.04710e-05
1.09650e-05
1.14820e-05
1.20230e-05
1.25890e-05
1.31830e-05
1.38040e-05
1.44540e-05
1.51360e-05
1.58490e-05
1.65960e-05
1.73780e-05
1.81970e-05
1.90550e-05
1.99530e-05
2.08930e-05
2.18780e-05
2.29090e-05
2.39880e-05
2.51190e-05
2.63030e-05
2.75420e-05
2.88400e-05
3.02000e-05
3.16230e-05
3.31130e-05
3.46740e-05
3.63080e-05
3.80190e-05
3.98110e-05

198

1.38040e-06
1.44540e-06
1.51360e-06
1.58490e-06
1.65960e-06
1.73780e-06
1.81970e-06
1.90550e-06
1.99530e-06
2.08930e-06
2.18780e-06
2.29090e-06
2.39880e-06
2.51190e-06
2.63030e-06
2.75420e-06
2.88400e-06
3.02000e-06
3.16230e-06
3.31130e-06
3.46740e-06
3.63080e-06
3.80190e-06
3.98110e-06
4.16870e-06
4.36520e-06
4.57090e-06
4.78630e-06
5.01190e-06
5.24810e-06
5.49540e-06
5.75440e-06
6.02560e-06
6.30960e-06
6.60690e-06
6.91830e-06
7.24440e-06
7.58580e-06
7.94330e-06
8.31760e-06
8.70960e-06
9.12010e-06
9.54990e-06
1.00000e-05
1.04710e-05
1.09650e-05
1.14820e-05
1.20230e-05
1.25890e-05
1.31830e-05
1.38040e-05
1.44540e-05
1.51360e-05
1.58490e-05
1.65960e-05
1.73780e-05
1.81970e-05
1.90550e-05
1.99530e-05
2.08930e-05
2.18780e-05
2.29090e-05
2.39880e-05
2.51190e-05
2.63030e-05
2.75420e-05
2.88400e-05
3.02000e-05
3.16230e-05
3.31130e-05
3.46740e-05
3.63080e-05
3.80190e-05
3.98110e-05
4.16870e-05

474
475
476
417
478
479
480
481
482
483
484
485
486
487
488
489
490
491
492
493
494
495
496
497
498
499
500
501
502
503
504
505
506
507
508
509
510
511
512
513
514
515
516
517
518
519
520
521
522
523
524
525
526
527
528
529
530
531
532
533
534
535
536
537
538
539
540
541
542
543
544
545
546
547
548

2.88400e-02
3.02000e-02
3.16230e-02
3.31130e-02
3.46740e-02
3.63080e-02
3.80190e-02
3.98110e-02
4.16870e-02
4.36520e-02
4.57090e-02
4.78630e-02
5.01190e-02
5.24810e-02
5.49540e-02
5.75440e-02
6.02560e-02
6.30960e-02
6.60690e-02
6.91830e-02
7.24440e-02
7.58580e-02
7.94330e-02
8.31760e-02
8.70960e-02
9.12010e-02
9.54990e-02
1.00000e-01
1.04710e-01
1.09650e-01
1.14820e-01
1.20230e-01
1.25890e-01
1.31830e-01
1.38040e-01
1.44540e-01
1.51360e-01
1.58490e-01
1.65960e-01
1.73780e-01
1.81970e-01
1.90550e-01
1.99530e-01
2.08930e-01
2.18780e-01
2.29090e-01
2.39880e-01
2.51190e-01
2.63030e-01
2.75420e-01
2.88400e-01
3.02000e-01
3.16230e-01
3.31130e-01
3.46740e-01
3.63080e-01
3.80190e-01
3.98110e-01
4.16870e-01
4.36520e-01
4.57090e-01
4.78630e-01
5.01190e-01
5.24810e-01
5.49540e-01
5.75440e-01
6.02560e-01
6.30960e-01
6.60690e-01
6.91830e-01
7.24440e-01
7.58580e-01
7.94330e-01
8.31760e-01
8.70960e-01

3.02000e-02
3.16230e-02
3.31130e-02
3.46740e-02
3.63080e-02
3.80190e-02
3.98110e-02
4.16870e-02
4.36520e-02
4.57090e-02
4.78630e-02
5.01190e-02
5.24810e-02
5.49540e-02
5.75440e-02
6.02560e-02
6.30960e-02
6.60690e-02
6.91830e-02
7.24440e-02
7.58580e-02
7.94330e-02
8.31760e-02
8.70960e-02
9.12010e-02
9.54990e-02
1.00000e-01
1.04710e-01
1.09650e-01
1.14820e-01
1.20230e-01
1.25890e-01
1.31830e-01
1.38040e-01
1.44540e-01
1.51360e-01
1.58490e-01
1.65960e-01
1.73780e-01
1.81970e-01
1.90550e-01
1.99530e-01
2.08930e-01
2.18780e-01
2.29090e-01
2.39880e-01
2.51190e-01
2.63030e-01
2.75420e-01
2.88400e-01
3.02000e-01
3.16230e-01
3.31130e-01
3.46740e-01
3.63080e-01
3.80190e-01
3.98110e-01
4.16870e-01
4.36520e-01
4.57090e-01
4.78630e-01
5.01190e-01
5.24810e-01
5.49540e-01
5.75440e-01
6.02560e-01
6.30960e-01
6.60690e-01
6.91830e-01
7.24440e-01
7.58580e-01
7.94330e-01
8.31760e-01
8.70960e-01
9.12010e-01
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115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189

1.90550e-09
1.99530e-09
2.08930e-09
2.18780e-09
2.29090e-09
2.39880e-09
2.51190e-09
2.63030e-09
2.75420e-09
2.88400e-09
3.02000e-09
3.16230e-09
3.31130e-09
3.46740e-09
3.63080e-09
3.80190e-09
3.98110e-09
4.16870e-09
4.36520e-09
4.57090e-09
4.78630e-09
5.01190e-09
5.24810e-09
5.49540e-09
5.75440e-09
6.02560e-09
6.30960e-09
6.60690e-09
6.91830e-09
7.24440e-09
7.58580e-09
7.94330e-09
8.31760e-09
8.70960e-09
9.12010e-09
9.54990e-09
1.00000e-08
1.04710e-08
1.09650e-08
1.14820e-08
1.20230e-08
1.25890e-08
1.31830e-08
1.38040e-08
1.44540e-08
1.51360e-08
1.58490e-08
1.65960e-08
1.73780e-08
1.81970e-08
1.90550e-08
1.99530e-08
2.08930e-08
2.18780e-08
2.29090e-08
2.39880e-08
2.51190e-08
2.63030e-08
2.75420e-08
2.88400e-08
3.02000e-08
3.16230e-08
3.31130e-08
3.46740e-08
3.63080e-08
3.80190e-08
3.98110e-08
4.16870e-08
4.36520e-08
4.57090e-08
4.78630e-08
5.01190e-08
5.24810e-08
5.49540e-08
5.75440e-08

1.99530e-09
2.08930e-09
2.18780e-09
2.29090e-09
2.39880e-09
2.51190e-09
2.63030e-09
2.75420e-09
2.88400e-09
3.02000e-09
3.16230e-09
3.31130e-09
3.46740e-09
3.63080e-09
3.80190e-09
3.98110e-09
4.16870e-09
4.36520e-09
4.57090e-09
4.78630e-09
5.01190e-09
5.24810e-09
5.49540e-09
5.75440e-09
6.02560e-09
6.30960e-09
6.60690e-09
6.91830e-09
7.24440e-09
7.58580e-09
7.94330e-09
8.31760e-09
8.70960e-09
9.12010e-09
9.54990e-09
1.00000e-08
1.04710e-08
1.09650e-08
1.14820e-08
1.20230e-08
1.25890e-08
1.31830e-08
1.38040e-08
1.44540e-08
1.51360e-08
1.58490e-08
1.65960e-08
1.73780e-08
1.81970e-08
1.90550e-08
1.99530e-08
2.08930e-08
2.18780e-08
2.29090e-08
2.39880e-08
2.51190e-08
2.63030e-08
2.75420e-08
2.88400e-08
3.02000e-08
3.16230e-08
3.31130e-08
3.46740e-08
3.63080e-08
3.80190e-08
3.98110e-08
4.16870e-08
4.36520e-08
4.57090e-08
4.78630e-08
5.01190e-08
5.24810e-08
5.49540e-08
5.75440e-08
6.02560e-08

332
333
334
335
336
337
338
339
340
341
342
343
344
345
346
347
348
349
350
351
352
353
354
355
356
357
358
359
360
361
362
363
364
365
366
367
368
369
370
371
372
373
374
375
376
377
378
379
380
381
382
383
384
385
386
387
388
389
390
391
392
393
394
395
396
397
398
399
400
401
402
403
404
405
406

4.16870e-05
4.36520e-05
4.57090e-05
4.78630e-05
5.01190e-05
5.24810e-05
5.49540e-05
5.75440e-05
6.02560e-05
6.30960e-05
6.60690e-05
6.91830e-05
7.24440e-05
7.58580e-05
7.94330e-05
8.31760e-05
8.70960e-05
9.12010e-05
9.54990e-05
1.00000e-04
1.04710e-04
1.09650e-04
1.14820e-04
1.20230e-04
1.25890e-04
1.31830e-04
1.38040e-04
1.44540e-04
1.51360e-04
1.58490e-04
1.65960e-04
1.73780e-04
1.81970e-04
1.90550e-04
1.99530e-04
2.08930e-04
2.18780e-04
2.29090e-04
2.39880e-04
2.51190e-04
2.63030e-04
2.75420e-04
2.88400e-04
3.02000e-04
3.16230e-04
3.31130e-04
3.46740e-04
3.63080e-04
3.80190e-04
3.98110e-04
4.16870e-04
4.36520e-04
4.57090e-04
4.78630e-04
5.01190e-04
5.24810e-04
5.49540e-04
5.75440e-04
6.02560e-04
6.30960e-04
6.60690e-04
6.91830e-04
7.24440e-04
7.58580e-04
7.94330e-04
8.31760e-04
8.70960e-04
9.12010e-04
9.54990e-04
1.00000e-03
1.04710e-03
1.09650e-03
1.14820e-03
1.20230e-03
1.25890e-03

199

4.36520e-05
4.57090e-05
4.78630e-05
5.01190e-05
5.24810e-05
5.49540e-05
5.75440e-05
6.02560e-05
6.30960e-05
6.60690e-05
6.91830e-05
7.24440e-05
7.58580e-05
7.94330e-05
8.31760e-05
8.70960e-05
9.12010e-05
9.54990e-05
1.00000e-04
1.04710e-04
1.09650e-04
1.14820e-04
1.20230e-04
1.25890e-04
1.31830e-04
1.38040e-04
1.44540e-04
1.51360e-04
1.58490e-04
1.65960e-04
1.73780e-04
1.81970e-04
1.90550e-04
1.99530e-04
2.08930e-04
2.18780e-04
2.29090e-04
2.39880e-04
2.51190e-04
2.63030e-04
2.75420e-04
2.88400e-04
3.02000e-04
3.16230e-04
3.31130e-04
3.46740e-04
3.63080e-04
3.80190e-04
3.98110e-04
4.16870e-04
4.36520e-04
4.57090e-04
4.78630e-04
5.01190e-04
5.24810e-04
5.49540e-04
5.75440e-04
6.02560e-04
6.30960e-04
6.60690e-04
6.91830e-04
7.24440e-04
7.58580e-04
7.94330e-04
8.31760e-04
8.70960e-04
9.12010e-04
9.54990e-04
1.00000e-03
1.04710e-03
1.09650e-03
1.14820e-03
1.20230e-03
1.25890e-03
1.31830e-03

549
550
551
552
553
554
555
556
557
558
559
560
561
562
563
564
565
566
567
568
569
570
571
572
573
574
575
576
577
578
579
580
581
582
583
584
585
586
587
588
589
590
591
592
593
594
595
596
597
598
599
600
601
602
603
604
605
606
607
608
609
610
611
612
613
614
615
616
617
618
619
620
621
622
623

9.12010e-01

9.54990e-01

1.00000e+-00
1.04710e+00
1.09650e+-00
1.14820e+-00
1.20230e4-00
1.25890e+-00
1.31830e4-00
1.38040e+-00
1.44540e+00
1.51360e+-00
1.58490e+-00
1.65960e4-00
1.73780e4-00
1.81970e4-00
1.90550e+00
1.99530e4-00
2.08930e+00
2.18780e+00
2.29090e+00
2.39880e-+00
2.51190e+00
2.63030e+00
2.75420e4-00
2.88400e+00
3.02000e+00
3.16230e+00
3.31130e+00
3.46740e+00
3.63080e+00
3.80190e+00
3.98110e+00
4.16870e4-00
4.36520e4-00
4.57090e4-00
4.78630e4-00
5.01190e+00
5.24810e+00
5.49540e+-00
5.75440e+00
6.02560e+00
6.30960e-+00
6.60690e+00
6.91830e-+00
7.24440e+00
7.58580e+00
7.94330e+00
8.31760e+00
8.70960e+00
9.12010e+00
9.54990e+00
1.00000e4-01
1.02000e+-01
1.04000e4-01
1.06000e+01
1.08000e+-01
1.10000e+-01
1.12000e+-01
1.14000e+-01
1.16000e+-01
1.18000e4-01
1.20000e+-01
1.22000e4-01
1.24000e+-01
1.26000e+-01
1.28000e+-01
1.30000e+-01
1.32000e4-01
1.34000e+-01
1.36000e4-01
1.38000e+01
1.40000e+-01
1.42000e+-01
1.44000e+-01

9.54990e-01

1.00000e+-00
1.04710e+4-00
1.09650e+-00
1.14820e+4-00
1.20230e+-00
1.25890e+4-00
1.31830e+-00
1.38040e+00
1.44540e+4-00
1.51360e+4-00
1.58490e+-00
1.65960e+-00
1.73780e+4-00
1.81970e+-00
1.90550e+4-00
1.99530e+-00
2.08930e+00
2.18780e+00
2.29090e+00
2.39880e+00
2.51190e+00
2.63030e+00
2.75420e+00
2.88400e+00
3.02000e+-00
3.16230e+-00
3.31130e4-00
3.46740e4-00
3.63080e4-00
3.80190e+-00
3.98110e+-00
4.16870e+00
4.36520e4-00
4.57090e4-00
4.78630e+-00
5.01190e+00
5.24810e+00
5.49540e4-00
5.75440e+-00
6.02560e4-00
6.30960e+-00
6.60690e+-00
6.91830e4-00
7.24440e+00
7.58580e+00
7.94330e+4-00
8.31760e4-00
8.70960e+00
9.12010e4-00
9.54990e4-00
1.00000e+-01
1.02000e+-01
1.04000e+-01
1.06000e+-01
1.08000e+01
1.10000e+-01
1.12000e+-01
1.14000e+-01
1.16000e+-01
1.18000e+-01
1.20000e+-01
1.22000e+-01
1.24000e+-01
1.26000e+-01
1.28000e+-01
1.30000e+-01
1.32000e+-01
1.34000e+-01
1.36000e+-01
1.38000e+-01
1.40000e+-01
1.42000e+-01
1.44000e+-01
1.46000e+-01
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190 6.02560e-08 6.30960e-08 407 1.31830e-03 1.38040e-03 624 1.46000e+01  1.48000e+-01
191 6.30960e-08 6.60690e-08 408 1.38040e-03 1.44540e-03 625 1.48000e+4-01  1.50000e+01
192 6.60690e-08 6.91830e-08 409 1.44540e-03 1.51360e-03 626 1.50000e+01  1.52000e+01
193 6.91830e-08 7.24440e-08 410 1.51360e-03 1.58490e-03 627 1.52000e+01  1.54000e+-01
194 7.24440e-08 7.58580e-08 411 1.58490e-03 1.65960e-03 628 1.54000e+-01  1.56000e+-01
195 7.58580e-08 7.94330e-08 412 1.65960e-03 1.73780e-03 629 1.56000e+-01  1.58000e+-01
196 7.94330e-08 8.31760e-08 413 1.73780e-03 1.81970e-03 630 1.58000e+01  1.60000e+01
197 8.31760e-08 8.70960e-08 414 1.81970e-03 1.90550e-03 631 1.60000e+-01  1.62000e+-01
198 8.70960e-08 9.12010e-08 415 1.90550e-03 1.99530e-03 632 1.62000e+-01  1.64000e+01
199 9.12010e-08 9.54990e-08 416 1.99530e-03 2.08930e-03 633 1.64000e+-01  1.66000e+-01
200 9.54990e-08 1.00000e-07 417 2.08930e-03 2.18780e-03 634 1.66000e+-01  1.68000e+-01
201 1.00000e-07 1.04710e-07 418 2.18780e-03 2.29090e-03 635 1.68000e+-01  1.70000e+-01
202 1.04710e-07 1.09650e-07 419 2.29090e-03 2.39880e-03 636 1.70000e+01  1.72000e+-01
203 1.09650e-07 1.14820e-07 420 2.39880e-03 2.51190e-03 637 1.72000e+01  1.74000e+01
204 1.14820e-07 1.20230e-07 421 2.51190e-03 2.63030e-03 638 1.74000e+-01  1.76000e+-01
205 1.20230e-07 1.25890e-07 422 2.63030e-03 2.75420e-03 639 1.76000e4-01  1.78000e+01
206 1.25890e-07 1.31830e-07 423 2.75420e-03 2.88400e-03 640 1.78000e+-01  1.80000e+-01
207 1.31830e-07 1.38040e-07 424 2.88400e-03 3.02000e-03 641 1.80000e+4-01  1.82000e+01
208 1.38040e-07 1.44540e-07 425 3.02000e-03 3.16230e-03 642 1.82000e+-01  1.84000e+-01
209 1.44540e-07 1.51360e-07 426 3.16230e-03 3.31130e-03 643 1.84000e+-01  1.86000e+-01
210 1.51360e-07 1.58490e-07 427 3.31130e-03 3.46740e-03 644 1.86000e+01  1.88000e+01
211 1.58490e-07 1.65960e-07 428 3.46740e-03 3.63080e-03 645 1.88000e+-01  1.90000e+-01
212 1.65960e-07 1.73780e-07 429 3.63080e-03 3.80190e-03 646 1.90000e+4-01  1.92000e+01
213 1.73780e-07 1.81970e-07 430 3.80190e-03 3.98110e-03 647 1.92000e+-01  1.94000e+-01
214 1.81970e-07 1.90550e-07 431 3.98110e-03 4.16870e-03 648 1.94000e+4-01  1.96000e+01
215 1.90550e-07 1.99530e-07 432 4.16870e-03 4.36520e-03 649 1.96000e+01  1.98000e+01
216 1.99530e-07 2.08930e-07 433 4.36520e-03 4.57090e-03 650 1.98000e+-01  2.00000e+-01
217 2.08930e-07 2.18780e-07 434 4.57090e-03 4.78630e-03

TABLE A.1 — Découpage énergétique par défaut pour le flux neutronique de RayActive.
A.2 Découpage énergétique par défaut pour les sources de pho-
tons issues des décroissances radioactives dans RayActive

Le découpage énergétique par défaut pour les sources de photons issus des décroissances
radioactives de RayActive est donné par les bornes énergétiques suivantes :

Groupe Energie min Energie max Groupe Energie min Energie max
(en MeV) (en MeV) (en MeV) (en MeV)
1 0.000 0.010 13 1.440 1.660
2 0.010 0.020 14 1.660 2.000
3 0.020 0.050 15 2.000 2.500
4 0.050 0.100 16 2.500 3.000
) 0.100 0.200 17 3.000 4.000
6 0.200 0.300 18 4.000 5.000
7 0.300 0.400 19 5.000 6.500
8 0.400 0.600 20 6.500 8.000
9 0.600 0.800 21 8.000 10.00
10 0.800 1.000 22 10.00 12.00
11 1.000 1.220 23 12.00 14.00
12 1.220 1.440 24 14.00 20.00

TABLE A.2 — Découpage énergétique par défaut pour les sources de décroissance de RayActive.
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Annexe B

Développement des coefhicients du solveur

d'EDO

Pour le premier point, I’équation finale obtenue est ainsi exprimée dans ’équation B.1
et celle pour le second point dans I’équation B.2.

do,1 di1
—1—q—2pq 1+ 4q + 4pq + 4¢* + 8pq? ‘
PR+ (-2 -3¢ —dpg2)

Njny1 = .
gt 4q2(—=2 — 3q + 4pg®) 7

da,1

N —1—6q — 6pq — 13¢> — 12pq* — 12¢°® + 6pq® — 4¢* + 12pq*
4¢3(—=2 — 3q + 4pg?)

Nj,n

61 aq
1+ 59 + 8¢ + 2p¢° +4¢° + 4pg° N 1+ 3q + 2¢* .
2+ (2-3¢+4p®) T (2 3g 1 dpgd)”

a2

1+ 3q+ 2¢* /
(—2—3q+4pg?) I

do,2

8 +2p + 8¢+ 3pq + 2¢° + pg?
¢*(1 +2¢)(—20 + p — 24q + 3pq — 6¢* + 2pg?)

Nj,n+2 = j,n—2
di2

44+ p+4g9+2pq)
¢*(—=20 + p — 24q + 3pg — 6¢* + 2pq?)

j7n71

da,2

N 8+ 2p + 24q + 9pq + 26¢> + 14pq® + 12¢% + 9pg® + 2¢* + 2pq*
q*(—20 + p — 24q + 3pq — 6¢* + 2pq?)

N;, (B.2)
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ANNEXE B. DEVELOPPEMENT DES COEFFICIENTS DU SOLVEUR D’EDO

0
4(16 + 4p + 32q + 8pq + 20¢* + 3pq* + 4¢°)
(1+2¢)(=20 + p — 24g + 3pq — 6¢* + 2pg?)

7,n+1

as
4243 2
n (2+3¢+¢°) PN,
(=20 + p — 24q + 3pq — 64> + 2pq?) I

(e}
424 3¢+ ¢%) )
hfv'n+2
(=20 4 p —24q + 3pg — 6¢% + 2pq?) 7

+

En fixant une valeur pour p et ¢, les équations B.1 et B.2 peuvent alors étre résolues.
Les valeurs de p et ¢ doivent cependant étre choisies convenablement afin de garantir
une stabilité numérique optimale du solveur d’EDO. Dans le cas ou ¢ = 1, le pas reste
constant entre I'étape précédente et 1’étape en cours de résolution. Les termes au-dessus
des accolades sont ceux définis dans I’équation 5.5.
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Annexe

Composition des mateériaux utilisés pour les
calculs présentés

C.1 Composition massique des matériaux utilisés pour le cal-
cul du débit d’équivalent de dose ambiante du modele du
dispositif expérimental

Isotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
464 7.9201% 494 5.5322%
41Ty 7.2978% 50Ty 5.4049%
48T 73.8451%
TABLE C.1 — Composition massique du titane naturel.
Tsotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
'H 2.2100% 2TAL 1.9953%
12c 0.2484% 2Si 30.4627%
160 57.4930% 3K 1.0045%
%Na 1.5208% 40Ca 4.2951%
Mg 0.1226% 56Fe 0.6435%
TABLE C.2 — Composition massique du béton.
Isotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
12¢ 0.0124% 160 23.1781%
N 75.5268% 40Ay 1.2827%

TABLE C.3 — Composition massique de 'air.

C.2 Composition massique des matériaux utilisés pour le bench-
mark du ITER port plug
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ANNEXE C. COMPOSITION DES MATERIAUX UTILISES POUR LES CALCULS PRESENTES

Isotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
108 1.8434E-04% 62Nj 4.6995E-01%
g 8.1584E-04% 64N 1.2353E-01%
12 2.2222E-02% 63Cu 2.0521E-01%
13¢C 2.6045E-04% 65Cu 9.4457E-02%
14N 6.9812E-02% 907y 1.0157E-03%
15N 2.7320E-04% N7y 2.2397E-04%
160 1.9980E-03% 927y 3.4611E-04%
170 2.9877E-06% 947y 3.5839E-04%
2TA] 5.0021E-02% 967y 5.8969E-05%
288 4.5929E-01% 93Nb 9.9999E-03%
296i 2.4166E-02% 92Mo 3.4852E-01%
3084 1.6498E-02% %Mo 2.2425E-01%
3lp 2.4976E-02% 9% Mo 3.9234E-01%
329 7.1062E-03% 96 Mo 4.1724E-01%
338 5.7862E-05% 97Mo 2.4279E-01%
349 3.3779E-04% 98 Mo 6.2321E-01%
363 8.4158E-07% 1000\[o 2.5605E-01%
39K 4.6436E-04% 128y 1.8287E-05%
40K 5.9753E-08% 148n 1.2665E-05%
4K 3.5230E-05% 1158 6.5816E-06%
46y 1.1873E-02% 116Gy 2.8391E-04%
474 1.0940E-02% 178 1.5126E-04%
48T 1.1070E-01% 188y 4.8108E-04%
494 8.2933E-03% 1198 1.7207E-04%
50T 8.1025E-03% 1208 6.5811E-04%
o0y 9.7991E-06% 1228 9.5087E-05%
ohy 3.9879E-03% 1248n 1.2086E-04%
50Cy 7.3043E-01% 180Ty, 1.1942E-06%
52Cr 1.4648E+01% 181y, 9.9974E-03%
53Cr 1.6930E-+00% 180yy 1.1738E-06%
54Cr 4.2936E-01% 182y 2.6209E-04%
55Mn 1.7997E+00% 183W 1.4231E-04%
54Fe 3.6545E+00% 184y 3.0637E-04%
56Fe 5.9490E+01% 186y 2.8737E-04%
5TFe 1.3984E+00% 204pt, 1.0999E-05%
58Fe 1.8937E-01% 206p 1.9120E-04%
5Co 4.9961E-02% 207ph 1.7619E-04%
58Ni 8.2347E+00% 208pp 4.1977E-04%
60Ni 3.2812E+00% 20984 8.0118E-04%
6INi 1.4501E-01%

TaBLE C.4 — Composition massique de 'acier.
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ANNEXE C. COMPOSITION DES MATERIAUX UTILISES POUR LES CALCULS PRESENTES

Isotope Fraction massique (en %) Isotope Fraction massique (en %)
'H 3.2913E-01% 6INj 1.4077E-01%
’H 7.5651E-05% 62Nj 4.5620E-01%
108 1.7919E-04% 64N 1.1992E-01%
] 7.9305E-04% 63Cu 1.9956E-01%
12¢ 2.1618E-02% 65Cu 9.1859E-02%
13C 2.5336E-04% 07y 9.8512E-04%
14N 6.7730E-02% N7y 2.1722E-04%
15N 2.6506E-04% 927y 3.3568E-04%
160 2.6048E4-00% 947y 3.4759E-04%
170 3.8951E-03% 967y 5.7192E-05%
2TAl 4.8529E-02% 93Nb 9.7061E-03%
28Gi 4.4617E-01% 92Mo 3.3758E-01%
298i 2.3476E-02% 94 Mo 2.1721E-01%
308 1.6027E-02% 9% Mo 3.8002E-01%
3sip 2.4252E-02% 9Mo 4.0414E-01%
329 6.9300E-03% 9Mo 2.3517E-01%
339 5.6426E-05% %Mo 6.0364E-01%
343 3.2941E-04% 1000\[o 2.4801E-01%
363 8.2071E-07% 128y 1.7751E-05%
39K 4.5115E-04% 1148n 1.2294E-05%
40K 5.8054E-08% 1158 6.3887E-06%
4K 3.4228E-05% 11685y 2.7558E-04%
464 1.1534E-02% 178n 1.4682E-04%
47T 1.0628E-02% 188y 4.6698E-04%
4874 1.0754E-01% 1198 1.6703E-04%
494 8.0566E-03% 12089 6.3882E-04%
50y 7.8712E-03% 1228 9.2299E-05%
S0y 9.5255E-06% 1248 1.1732E-04%
Y 3.8765E-03% 180y, 1.1603E-06%
50Cr 7.0880E-01% 181y 9.7139E-03%
52Cr 1.4214E+01% 80W 1.1400E-06%
53Cr 1.6428E+00% 82w 2.5456E-04%
54Cr 4.1665E-01% 83W 1.3822E-04%
55Mn 1.7452E4+00% 84w 2.9757TE-04%
54Fe 3.5477TE+00% 86W 2.7911E-04%
56Fe 5.7751E+01% 204pp 1.0732E-05%
57Fe 1.3576E+00% 206pp 1.8656E-04%
58Fe 1.8383E-01% 207p 1.7191E-04%
% Co 4.8517E-02% 208pt, 4.0958E-04%
58Nj 7.9938E+00% 209B4 7.7606E-04%
60Ni 3.1852E+00%

TABLE C.5 — Composition massique du mélange d’acier et d’eau.
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Résumé

Résumé :

Dans les installations nucléaires, les neutrons peuvent librement générer des isotopes
radioactifs qui se désintegrent et émettent des particules ionisantes. Ces particules peuvent
provoquer des lésions dans les tissus biologiques ou entrainer le dysfonctionnement de
composants électroniques. Afin de simuler I'activation neutronique, il est nécessaire de
reproduire les processus a 1’origine des particules ionisantes. La distribution des neutrons
dans la géométrie simulée est alors calculée. Celle-ci est ensuite utilisée afin de prédire
les isotopes radioactifs produits. Puis, les particules issues des décroissances radioactives
sont transportées dans le modele afin d’établir leur distribution. Des ressources numériques
importantes sont ainsi nécessaires afin de simuler 'activation neutronique. L’objectif de
cette these est alors de réduire au maximum les ressources nécessaires en améliorant la
précision du calcul et automatisant le procédé afin de le rendre utilisable dans un contexte
industriel.

Abstract :

In nuclear facilities, neutrons can easily generate radioactive isotopes that decay and
emit ionizing particles. These particles can be at the origin of irradiation of biological
tissues or of malfunction of electronic components. In order to simulate neutron activation,
it is necessary to reproduce the processes that produce the ionizing particles. The neutron
distribution in the simulated geometry is then calculated. This is then used to predict
the radioactive isotopes generated. Then, the particles from the radioactive decays are
transported in the model to establish their distribution. Important numerical resources
are thus required to simulate neutron activation. The objective of this thesis is to reduce
the necessary numerical et temporal resources as much as possible by improving the
accuracy of the calculation and automating the process in order to make it usable in an
industrial context.
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