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Glossaire

Dans I'ensemble du manuscrit, les caracteres en bleu roi sont des hyperliens accessibles
par un simple clic.

ABWR
AP-600
BOC
C2
CEA

DoE
EDF
EGPT

EPR™
eV
GPT
GRS

HFP
HZP
IAEA
ICSBEP

L2

MOC
MOx
MST

OAT
pdf

PFNS
REB
REP

RJH
RNR
SDP
SHEM
SMC
SPT

Advanced Boiling Reactor

Advanced Passive pressurized water reactor
Début de Cycle (Beginning of Cycle)
Discrépance centrée basée sur la norme Lo
Commissariat 3 I’ Energie Atomique et aux
Energies Alternatives

Plan d’expériences (Design of Experiments)
Exploitant des réacteurs nucléaires en France
Théorie des Perturbations Généralisées Equi-
valentes

Evolutionary Power Reactor™

électron-volt

Théorie des Perturbations Généralisées
Autorité de Streté Allemande (Gesellschaft
fiir Anlagen und Reaktorsicherheit)

Pleine Puissance a Chaud (Hot Full Power)
Puissance Zéro a Chaud (Hot Zero Power)
Agence Internationale de I'Energie Atomique
International Criticality Safety Benchmark
Evaluation Project

Discrépance star basée sur la norme Lo
Méthode des Caractéristiques

Mélange d’oxydes d’'uranium et de plutonium
Arbre couvrant de poids minimal (Minimum
Spanning Tree)

Plan d’expériences One-At-a-Time

loi de densité de probabilité (probability den-
sity function)

Spectre de Fission des Neutrons Prompts
Réacteur a Eau Bouillante

Réacteur a Eau Pressurisée

Réacteur Jules Horowitz

Réacteur a Neutrons Rapides
Symétrique Défini Positif
Santamarina Hfaiedh Energy Mesh
Simple Monte-Carlo, notre méthode
Théorie des Perturbations Standard
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GLOSSAIRE

SRS

SVP
TCL
TGE
TMC
UNGG
UOx
VVQI

W2

Echantillonnage aléatoire simple (Simple
Random Sampling)

Séparation des valeurs propres

Théoréme Central Limite

Toutes Grappes Extraites

Total Monte Carlo

Uranium Naturel Graphite Gaz

oxyde d’uranium

Vérification, Validation, Qualification et
Quantification des Incertitudes

Discrépance enveloppée wrap-around basée
sur la norme £o
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Articulation du manuscrit

Le développement d'une flotte de réacteurs de Génération III, poussé par des impéra-
tifs économiques, nécessite des études neutroniques spécifiques. En effet, les caractéristiques
nouvelles de leur design (grande taille, présence d’un réflecteur lourd, utilisation accrue de
poisons consommables) engendrent un comportement neutronique nouveau par rapport a
I'ensemble des réacteurs existants. En particulier, 'examen de la sensibilité de la nappe de
puissance révele 'impérieux besoin de méthodes spécifiques basées sur des outils numériques
nouveaux.

Le présent manuscrit est con¢u de sorte a débuter par des arguments généraux puis de
particulariser la démarche au domaine de la neutronique pour présenter au fur et a mesure
des éléments de plus en plus spécifiques.

Le chapitre 1 établira le lien entre les apports technologiques de cette génération et les
conséquences neutroniques qui en découlent. Nous I’avons intitulé Sensibilités d’'un réacteur
nucléaire car les arguments développés dans ce chapitre se veulent généraux. On veut ainsi
souligner le fait que cette sensibilité est une caractéristique intrinséque du systéme, dépen-
dante uniquement de sa taille et non pas spécifique d’une tranche de réacteur particuliere.
Ce chapitre peut étre lu indépendamment de la technologie que I'on étudie (Réacteurs a Eau
Pressurisée, a Eau Bouillante, a Neutrons Rapides,...). De plus, la difficulté de mettre en
évidence cette sensibilité avec les outils actuels sera mentionnée. On montrera ainsi qu’il est
nécessaire de fournir un outil quantitatif de perturbation de la nappe de puissance.

Ensuite, le chapitre 2 dressera un panorama des méthodes de propagation d’incertitudes
actuellement utilisées en physique des réacteurs. L’accent sera particulierement mis sur les
méthodes déterministes qui découplent le calcul du vecteur sensibilité aux données nucléaires
et la prise en compte des covariances associées. Des travaux pour étendre le domaine d’ap-
plication de ces calculs de vecteur sensibilité sont en cours, mais les outils développés en
déterministes ne permettent actuellement pas d’accéder aux quantités d’intérét. On a choisi
ici de changer de type de méthode car les outils de calculs actuels permettent d’envisager
I’établissement d'une méthode dont la portée ne se limite pas aux données nucléaires. Nous
proposerons ainsi une méthode stochastique, la méthode SiMPLE MONTE-CARLO dont les
nouveautés résident a la fois dans des aspects neutroniques mais aussi dans des aspects sta-
tistiques.

Les aspects neutroniques innovants de la méthode developpée dans ce travail de these
seront effectivement décrits dans le chapitre 3. L’objet du chapitre sera ainsi de détailler les
étapes de modélisation ainsi que les hypothéses nécessaires a I’établissement d'un schéma
de calcul neutronique précis présentant le meilleur compromis temps/ressources de calcul.
Un des apports principaux de la these est donc un ensemble de choix de modélisation dé-
terministes de grands Réacteurs a Eau Pressurisée que I'utilisateur averti pourra directement
réutiliser.

Le theme principal du chapitre 4 est la description des incertitudes sur les données nu-
cléaires en termes mathématiques. On décrira notamment les possibilités d’exploration de
I'espace des entrées et on dégagera une maniere optimale de choisir les expériences numé-
riques a réaliser pour aboutir a une incertitude fiable. Un travail conséquent de sélection
des méthodes statistiques appropriée a été réalisé, tant la littérature scientifique a ce sujet
est fournie. On a ainsi mis a profit les derniers travaux dans le domaine de I’établissement
de plans d’expériences numériques. La lecture de ce chapitre sera ainsi profitable au lecteur
non spécialiste des statistiques appliquées qui y trouvera a la fois un point d’entrée et des
références choisies afin de développer les notions évoquées.

Le chapitre 5 résumera les étapes nécessaires au calcul de l'incertitude sur les données
nucléaires et a la production de bibliothéques de covariances pour l'utilisateur. Ce sera égale-
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ment 'occasion de confronter les différentes bibliothéques internationales et justifier le choix
préférentiel de la bibliothéeque COMAC développée a Cadarache pour présenter nos résul-
tats. L'idée directrice de ce chapitre est en fait de synthétiser les hypothéses de travail qui
nous permis de produire des matrices de covariances adaptées a notre probleme. De plus,
des méthodes d’amélioration seront envisagées.

Enfin, on présentera une application de la méthode aux grandeurs neutroniques décrivant
un réacteur particulier, le modele de benchmarking de grand cceur proposé dans le cadre du
groupe de travail sur la modélisation et ’'analyse des incertitudes en physique des réacteurs
(UAM) de 'OCDE/Agence de l’Energie Nucléaire. L’incertitude sur l'efficacité des barres sera
spécifiquement estimée dans le chapitre 6, ce qui est également un des aspects novateurs
majeurs de notre travail et démontrera les possibilités d’application de la méthode a d’autres
réacteurs du parc.



Contexte : les réacteurs de GénératicI)ﬁ

L'utilisation de I'énergie issue de la fission nucléaire dans le monde est a la fois jeune et en
expansion trés rapide. Depuis la découverte du neutron par Chadwick en 1932, un nouveau
pan de la physique se développe grace a des découvertes fondamentales de ses propriétés,
de la maitrise du phénomeéne de fission a la fin des années 30, puis de son exploitation a des
fins militaires et civiles. Aujourd’hui, la prépondérance de la production d’éléctricité a partir
d’énergie nucléaire (78% du total des TWh électriques produits en France en 2016) répond
au besoin d’avoir une source d’électricité décarbonée la moins chére et la moins fluctuante
possible.

L’énergie nucléaire en France

Apres la deuxiéme guerre mondiale, le Général de Gaulle charge son premier ministre
Dautry ainsi que Frédéric Joliot en 1945 de créer une organisation capable de fédérer la re-
cherche pour rétablir la position de la science atomique francaise dans le monde. Il s’agissait,
“par les promesses énergétiques qu’incarne I'atome, [...] de construire une politique nucléaire
qui permette a la France [...] de relever le défi de la puissance et de I'indépendance” [1]. Le
Commissariat a I'Energie Atomique est alors fondé.

S’ensuit la naissance de plusieurs filieres, dont les Réacteurs a Neutrons Rapides (RNRs)
et les réacteurs de type Uranium Naturel Graphite Gaz (UNGG). On citera en particulier Rap-
sodie (réacteur de recherche de type RNR) construit a Cadarache ou la pile Zoé, premier
réacteur a eau lourde refroidi au gaz construit en France. La filiere UNGG sera finalement
abandonnée en 1970 au profit de la filiere Réacteurs a Eau Pressurisée portée par Frama-
tome. Apreés le choc pétrolier de 1973, Electricité de France (EDF), 'exploitant majoritaire,
choisit d’accélérer I'activité nucléaire civile en se basant sur une licence Westinghouse. Cette
technologie emploie de I'oxyde d’uranium (UOx) enrichi en Uranium 235 (autour de 4 %
en masse) et utilise 'eau légére comme caloporteur et modérateur. De grands chantiers se-
ront entrepris pour construire les 58 réacteurs du parc actuel dont les puissances unitaires
s’échelonnent entre 900 MWe et 1300 MWe (paliers CP1 a P’4) puis 1450 MWe (palier N4).

L’accident de Tchernobyl et la baisse des prix du baril de pétrole convainquent Frama-
tome et Siemens de signer un accord de coopération le 13 avril 1989 pour créer une compa-
gnie commune. Le projet European (renommé par la suite Evolutionary) Pressurized Reactor™
(EPR™) se donne alors pour objectifs de “développer un ilot nucléaire de technologie commu-
ne” et “la commercialisation et la réalisation des ilots nucléaires sur le marché international”
[2]. La construction d'un démonstrateur téte de série commence en 2007 a Flamanville dans
la Manche [3] et les essais de démarrage a froid se sont achevés le 6 janvier 2018 [4].
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FIGURE 1 - llustration de quatre concepts de réacteurs dits de Génération III

Différentes générations de réacteurs nucléaires

Le découpage en générations de réacteurs ne correspond pas au classement en termes de
technologies mais se recoupe avec les différentes étapes historiques de développement de la
filiere.

Tout d’abord, la premiere génération de réacteurs nucléaires comprend les prototypes et
les réacteurs industriels concus et mis en service entre les années 50 et 70. Les UNGG francais
sont partie intégrante de la Génération I. En outre, la filiére des réacteurs a eau pressurisée
produit pres de 70 % de la capacité électrique mondiale (Données Agence Internationale
de I'Energie Atomique (IAEA), 2018). On regroupe ainsi les 58 réacteurs Réacteurs a Fau
Pressurisée (REPs) du parc actuel francais, les Réacteur a Eau Bouillante (REB) ainsi que les
concepts étrangers a base d’'uranium enrichi sous le terme générique de Génération II. Les
réacteurs de Génération III ont été congus dans les années 90 pour remplacer les centrales de
Génération II, dont les cuves arrivent actuellement en fin de vie. En particulier, ces derniers
tiennent compte du retour d’expérience de plus de 13000 années-réacteur d’exploitation et
des catastrophes des derniéres décennies (parmi lesquelles Three Miles Island). Parmi eux,
on retiendra (cf. figure 1 ©CNRS) :

\

* Advanced Boiling Reactor (ABWR), un réacteur a eau bouillante développé par le
conglomérat General Electric/Hitachi/Toshiba, de 1350 MWe, actuellement en exploi-
tation au Japon, qui sert de base pour le design de ’Economic Simplified Boiling Wa-
ter Reactor. Ce dernier concept prévoit une évacuation de la puissance résiduelle sans
pompes externes, en utilisant uniquement la convection naturelle.

* Advanced Passive pressurized water reactor (AP-600), initialement construit par Wes-
tinghouse, un réacteur a eau pressurisée dont la version AP1000 (de puissance 1120 MWe)
est actuellement exploitée par Toshiba.

* BN-800, un démonstrateur a neutrons rapides refroidi au sodium de 830 MWe, dont
I'exploitation a débuté en aolit 2016 a Beloyarsk, en Russie.

e Evolutionary Power Reactor™ (EPR™), un design de réacteur né en 1992 et développé
par Framatome au cours des années 2000. Quatre exemplaires de ce type de réacteur
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sont en cours de construction en Finlande (Olkiluoto 3), en France (Flamanville 3),
en Angleterre (Hinkley Point C) ainsi que sur la cote méridionale de mer de Chine
(Taishan 1 et 2). Taishan-1 est le premier réacteur EPR a diverger (Juin 2018). Par
ailleurs, des accords relatifs a la construction de six EPR™ a Jaitapur, en Inde, ont
été signés au début de 'année 2018. Le concept prévoit une puissance embarquée de
1700 MWe et est prévu pour accueillir un combustible d’oxydes d’uranium pur et/ou

mélangés a des oxydes de plutonium'.

Depuis le début des années 2000, dix pays ont convenu d’un accord de coopération pour
mener des recherches sur une nouvelle génération de systemes nucléaires producteurs d’éner-
gie, dits de Génération IV. Dans ce cadre, six concepts de réacteurs ont été sélectionnés, dont
quatre sont du type régénérateurs, c’est-a-dire qu’il régénérent la matiére fissile qu'’ils uti-
lisent. D’importantes recherches sont menées au Commissariat 2 I’ Energie Atomique et aux
Energies Alternatives (CEA) en vue de la construction d'un démonstrateur de type Sodium
cooled Fast Reactor du nom d’ASTRID. Ce type de réacteur, concu pour assurer la pérennité
de I'énergie nucléaire (conversion de 1'228U en 23°Pu) et permettrait le multirecyclage des
actinides produits lors de I'exploitation de I'actuel parc. Ce serait alors le premier pas vers
un cycle fermé du combustible nucléaire. Néanmoins, le passage de la pré-conception a la
construction effective du prototype est coliteuse et fortement soumise aux aléas politiques.

Cadre de I’étude : la chaudiere nucléaire

La chaudiére d’'une centrale nucléaire ou en abrégé cceur est le siége des réactions de
fission nucléaire. Ce composant est partie intégrante du circuit primaire qui chauffe 'eau né-
cessaire a la mise en mouvement de I'alternateur produisant de I’électricité. Une présentation
schématique du fonctionnement d’'un REP est fournie en figure 2.

Batiment réacteur Salle des machines - Aéroréfrigérant)
(zone nucléaire) (zone non nucléaire) y )
.. Vapeur d'eau
Générateu
de vapeur
Pressuriseur 1

Cuve du
réacteur

Circuit secondaire de refroidissement

Circuit primaire

FIGURE 2 — Schéma de principe de fonctionnement d’un REP aéroréfrigéré

] s’agit des combustibles respectivement oxyde d’uranium (UOx) et mélange d’oxydes d’uranium et de plu-
tonium (MOx). Le recyclage des combustibles usés d’une centrale nucléaire fait en particulier intervenir la fabri-
cation de combustible moxés en mélangeant le plutonium issu du retraitement et de 'uranium appauvri issu de
I'enrichissement.
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La [physique] neutronique est 'étude des interactions du neutron avec la matiére et des
fissions qui peuvent en découler. Le but du neutronicien réalisant la conception du coeur est
de proposer un design résultant de compromis techniques et économiques a savoir :

* une longueur de cycle la plus longue possible, c’est-a-dire un intervalle de temps entre
deux rechargements le plus long possible.

* un rendement thermodynamique le plus fort possible. On atteint actuellement 32 %
(palier 900 MWe) a 36 % (EPR), sachant que le rendement théorique de Carnot est de
I'ordre de 45 % aux mémes conditions de température et de pression.

* des fuites neutroniques les plus faibles possibles. Afin d’avoir une réactivité maximale,
il faut jouer sur le rapport Surface/Volume par optimisation de la taille et de la forme
du ceeur. En agrandissant la taille d'un coeur, le volume augmente plus vite que sa
surface extérieure. En notant R le rayon du cceur, on a en effet S/V « 1/R, d’ou
I'agrandissement du cceur pour le design de 'EPR. On peut également limiter les fuites
en entourant le coeur d’un réflecteur qui renvoit les neutrons vers I'intérieur du coeur.
A titre d’information, sur un REP typique, les fuites représentent 3000 pcm, ce qui est
loin d’étre négligeable.

* une pression primaire inférieure a 20 MPa pour éviter une chute de la masse volumique
de l'eau, cette valeur de pression étant également dépendante de la marge a la satura-
tion voulue (on prend en général AT = 30° de marge).

* des contraintes technologiques : épaisseurs des enceintes sous pression réduites, marges
suffisantes vis-a-vis du fluage des aciers inoxydables, risque de rupture fragile de la
cuve, limitations des chocs thermiques sur la cuve lors de transitoires, limitation des
risques de corrosion sous contrainte du combustible.

* des contraintes économiques : il s’agit de sélectionner le matériau ayant le meilleur
compromis prix/performances mécaniques.

La recherche du plan de chargement du combustible est faite selon un processus itératif d’es-
sais erreurs avec simulations du cceur dans les conditions requises pour évaluer les différents
critéres a respecter. Les grandes contraintes résident dans un compromis sur I'aplatissement
de la nappe de puissance, la fluence cuve et les marges de fonctionnement pour augmenter
la souplesse d’exploitation tout en respectant les limites de stireté [5]. En effet, plus la nappe
de puissance est plate plus la température du modérateur est uniforme et meilleures sont les
performances thermodynamiques. On cherchera donc avant tout a conserver une nappe de
puissance plate -réduire le facteur de point chaud- donc limiter les causes qui pourraient la
perturber.

En conclusion, les grands cceurs de génération III sont les dernieres tranches a visée
industrielle en construction dans le monde. Au moment de la rédaction de ce manuscrit,
les tests de démarrage a froid de de 'EPR™ sont terminés, les tests de démarrage a
chaud doivent commencer en 2018 pour un démarrage effectif dans le prolongement
de ces essais. Les besoins exprimés par I'exploitant Electricité de France (EDF) ainsi que
les études d’ingénierie menées par le Commissariat a I’Energie Atomique et aux Energies
Alternatives ont mis en évidence la place centrale des incertitudes associées a la nappe de
puissance neutronique du coeur du réacteur. I'établissement d’incertitudes fiables pour
nourrir la démarche de stireté a ainsi motivé 'écriture de cette theése de doctorat.




Sensibilités d’un réacteur nucléaire

On se propose de rappeler ici des éléments théoriques nécessaires a la compréhension
des enjeux de notre étude. Nous avancgons ici des arguments permettant de mettre en
évidence la sensibilité d’un coeur de réacteur a une perturbation extérieure. A dessein, les
outils de calcul de flux familiers au neutronicien ne seront évoqués que dans un chapitre
ultérieur. A la fin de celui ci, nous aurons mis en évidence les grandeurs nécessaires a la
caractérisation d’une nappe de puissance neutronique perturbée ainsi que les fondements de
la singularité neutronique des réacteurs de génération III.
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CHAPITRE 1. SENSIBILITES D’'UN REACTEUR NUCLEAIRE

1.1 Notions essentielles de neutronique

Le neutron est, avec le proton, un constituant élémentaire du noyau atomique. Etant
donné qu’il n’est pas chargé et que la portée de I'interaction forte est faible (elle est né-
gligeable & une distance supérieure & 10~!? cm), la distance entre deux interactions vaut en
général plusieurs centimetres. Ce sera donc la dimension privilégiée dans les études de neu-
tronique, ainsi que ses multiples. Par ailleurs, dans le cadre de la physique des réacteurs, le
domaine en énergie considéré est tel que I'énergie du neutron est uniquement cinétique. On
parlera donc uniquement d’énergie incidente E du neutron, méme si c’est une référence a
sa vitesse. En particulier, la technologies dites des REPs inclut dans son design un corps qui
ralentit les neutrons (le modérateur). C’est pour cela que la répartition des neutrons en éner-
gie pour ce type de réacteur posséde une forte composante dans le domaine thermique, dont
énergie est inférieure a 0,025eV'. Dans le cas des RNRs, cette forte composante thermique
est négligeable et la fission est majoritairement issue de neutrons incidents autour du MeV.

1.1.1 Définition du modele

On se place dans un modeéle unidimensionnel comme en Figure 1.1 [6] : la section efficace

X x+dx X

FIGURE 1.1 — modéle 1D du milieu ambiant

macroscopique > dune interaction d'un neutron d’énergie E dans un milieu est le rapport
entre la probabilité d’interagir dans une tranche du milieu de longueur dx divisée par cette
longueur.
g 4P
dx
Elle a donc pour unité I'inverse d’'une longueur. Cette section dépend de la nature physico-
chimique du milieu, de sa densité et de I'énergie incidente du neutron. Par suite, la probabilité
d’interaction neutrons-noyaux sera proportionnelle au nombre de noyaux cibles dN :

dP = odN

(1.1)

Or dN = ndz avec n la densité de noyaux par unité de volume.

Donc
dP = ondx

Ce qui nous permet de définir la section efficace microscopique comme le rapport entre la
section efficace macroscopique et la densité de noyaux dans le milieu considéré.

o= — (1.2)
n

ICette valeur est prise comme référence car il s’agit de I'énergie modale des noyaux en équilibre thermique
pour un milieu ambiant de température T=290 K. Il s’agit tout de méme d’une vitesse équivalente 2,2km/s
malgré tout, ce qui rend I'appellation neutrons lents un peu abusive!
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La section efficace macroscopique est une grandeur bien adaptée pour établir le bilan
neutronique (voir 1.2) mais elle est spécifique a chaque cas d’étude car elle dépend des
densités volumiques de noyaux. Ce sont donc les sections efficaces microscopiques qui sont
tabulées sous forme de bibliothéques issues d’évaluations internationales. Elles sont exprimées
en barns (1b = 10724 cm?)

Le neutron peut réagir de plusieurs maniéres avec le noyau-cible :

e Il peut subir une diffusion, de maniére élastique (cas ou I'énergie totale du systeme
neutron-noyau-cible est conservée) ou de maniére inélastique (cas ou le noyau résiduel
possede une énergie supérieure a son premier niveau d’excitation, il se désexcite en
émettant un photon ). Les sections efficaces correspondantes seront respectivement
NOtEES 0(y, 1) €L T(y ) -

* Il peut étre capturé par le noyau-cible. Le noyau-composé ainsi formé peut alors se
désexciter en émettant un photon. On parle alors simplement de section efficace de

capture radiative o, ).

* Si le noyau-composé se scinde en plusieurs fragments, on parle de fission. Des neu-
trons sont alors émis et I'énergie cinétique des fragments est dissipée dans le milieu.
C’est cette réaction qui est exploitée pour produire de la chaleur dans le réacteur. Cette
section sera notée oy, y) -

* D’autres réactions a seuil peuvent se produire a haute énergie, comme I’émission d’'un
noyau d’hélium o, ,) , la conversion du neutron incident en un proton émis o
émission de plusieurs neutrons o, ;)

n,p)

Si on trace les valeurs des sections efficaces en fonction de I'énergie incidente du neutron
comme en Figure 1.2 [7], on constate tout d’abord que les valeurs de ces sections varient se-
lon un domaine qui s’étale sur plusieurs décades. Par exemple, le Gadolinium 157 est particu-
lierement exploité pour sa grande section efficace a basse énergie (composé essentiellement
de capture) en tant que poison consommable.

Dans ce spectre, on distingue quatre domaines distincts :

* Le domaine thermique pour des énergies inférieures a I’électron-volt (€V), ot les sections
efficaces ont des variations lentes, typiquement en %

* Entre I'eV et le quelques dizaines de keV, la somme de I'énergie cinétique disponible
dans le centre de masse et et ’énergie de liaison dans le noyau composé approche
I'énergie d’excitation d'un niveau supérieur bien séparé. On y observe I'apparition de
résonances espacées dues a la formation d’'un noyau composé, d’ou son appellation : le
domaine des résonances résolues. En particulier, on met en évidence dans cette figure la
premiere résonance de capture de 'U238 a 6,67 V.

* Le domaine des résonances non résolues, de la dizaine de keV jusqu’a quelques centaines
de keV, ot la résolution des appareils de mesure ne permet plus de définir précisément
les résonances.

* Le continuum, dans des énergies supérieures, dans lequel la largeur des résonances
devient supérieure a leur espacement.

Il est important finalement de noter que méme si ces domaines sont visibles pour tous
les isotopes, cette classification est arbitraire car les bornes qui les délimitent sont variables
selon les isotopes (les niveaux d’énergie changent).
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FIGURE 1.2 — Section efficace microscopique totale de 234U, de ’Gd et de '°0 en fonction de I'énergie
incidente du neutron

1.2 Bilan de la population neutronique

La finalité des codes de calcul en neutronique est d’établir un bilan de la population de
neutrons a l'instant ¢. Il s’agit d’abord de calculer le bilan neutronique macroscopique et le
flux angulaire dans une configuration donnée. Ensuite, on calcule le bilan matiére de notre
systéme en tenant compte du vieillissement sous flux, I'évolution. Ici, on travaillera a un temps
donné et I'objet de notre étude se restreint a une situation statique, a savoir en situation
Puissance Zéro a Chaud (HZP).

Faisons un bilan des neutrons d’énergie E, a la position r dans la direction €2, au temps
t contenus dans un élément de volume 0V de normale sortante n avec les conditions aux
limites suivantes (équation de Boltzmann) :

o(r,Q,E t) = ¢o(r,Q, E) pour t=0
o(r,Q, Et)=0sur dV,siQ.n <0

(1.3)
* Terme de disparition

— Fuites hors de 9V

- Disparitions par interaction quelconque dans le cylindre
* Terme de création

— Arrivées a I'énergie E depuis 'énergie E’ et dans la direction .
— Création de neutrons issus de fission

— Terme de source externe, telle qu'une source (a,n) de Béryllium au démarrage
d’un réacteur. Cette contribution est généralement négligée.

10
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10¢(r,2, E,t)
v ot
Variation temporelle du flux
oo
/ dE' | PQS(r,Q = QE — E t)é(r,Q E t)+ S(r,Q, E,t)
0 47 —

source (externe ou issue de fission|

diffusion depuis E’

5)

En I'absence de sources externes, I'expression de la source de neutrons S(r, 2, E, t) émis
par les Ny, fissions est la suivante :

Nfz'ss
1 00
S(r7Q’E7t) = E E Xj(T‘,E)/O dE,I/j(.E/)EJCJ'(’I",E/)/4 d29’¢(r,9',E',t) (1.5)
i=1 ™

Cette expression suppose que le spectre de fission y; est indépendant de I'énergie du
neutron qui cause la fission

Xj(r,E,E',Q) = x;(r, E, Q) (1.6)

et que les neutrons sont émis de maniere isotrope dans I'espace, hypothese vérifiée en pra-
tique.
Xj (Tv E )

p (1.7)

X3 (T, Ev Q) =
Ce sont des hypothéses vérifiées en pratique.

Cette équation (1.4) est valable dans la limite d’'un gaz peu dense et est donc adaptée
pour le cas des neutrons dans un réacteur nucléaire. En effet, malgré leur nombre important
(environ 104 cm ™3 dans un réacteur), cette densité reste faible comparée a celle de la matiere
(de l'ordre de 10?2 cm~3 dans la matiére ordinaire). La population neutronique peut donc étre
considérée comme un gaz parfait monoatomique. La seconde conséquence de cette faible
densité est qu’elle permet de négliger completement les collisions neutron-neutron et donc
d’obtenir une équation linéaire.

(1.4) est 'équation du transport sous sa forme intégro-différentielle. Elle peut se réécrire
sous différentes formes.

L'une des plus utilisées est celle dite intégrale (Equation 1.8) correspondant a une in-
tégration entre deux points r et v’ (r’ — r = sQ). Il s’agit de la traduction analytique du
raisonnement suivant : en un point donné, les neutrons vus par un observateur imaginaire
sont les neutrons qui ont quitté” I'un des points M situés & une distance s en amont de 'ob-
servateur sur la droite de direction € passant par O, en supposant que ces neutrons n’ont pas
subi de collision sur la distance de parcours MO = s. Ainsi,

o(r,QF) = /OO e TQ(r — s, E,Q)ds (1.8)
0

Avec :

2@ot1 la notation Q

11

CREATION
—QVo(r,Q E t)—X(r, E, t)o(r, 1, 4),1)
fuites interaction ;\r/ec le milieu
DISPARITION
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o T = fooo Y(r' - §'Q, E)ds’

* () la densité d’émission, c’est-a-dire la densité de neutrons en un point émise soit par
les sources de fission, soit par diffusion.

D’un point de vue physique, cette équation définit le flux comme la somme de tous les
neutrons arrivant en r avec une énergie E et se trouvant sur la demi-droite de direction .

1.2.1 Equation stationnaire

Pour aider a la résolution de I’équation de Boltzmann, certaines simplifications, reposant
sur des considérations physiques, peuvent étre réalisées.

1.2.1.1 Isotropie des milieux

La distance moyenne parcourue par un neutron dans un cceur est de 'ordre du cm. Elle est
bien supérieure a la distance caractéristique des liaisons entre les matériaux qui est de 'ordre
du pm. Par conséquent, I'évolution des neutrons et donc les sections efficaces de réactions
peuvent étre supposées isotropes dans un réacteur. Pour la section de diffusion, qui dépend
a la fois de la direction d’arrivée et de départ du neutron, cette hypothése permet de la
simplifier en utilisant simplement I'angle de déviation (via le produit scalaire des directions
avant et apres diffusion).

Yr(r,Q,F)=Xg(r, E) avecR=t,f

1
Ys(r, QY - QE - E)= ?Zs(r,ﬂ’.Q,E’ — E)
T
En notant t, f et s les indices se rapportant a la section efficace macroscopique totale, de
de fission et de diffusion (scattering).

1.2.1.2 Dépendance temporelle dans ’équation de Boltzmann

On rappelle que
Yr(r,Q, E t) =n(r,Q,t)or(r,Q, E,t) avec R=t,s, f

Dans un réacteur nucléaire, la durée de vie d’un neutron est de 'ordre de quelques micro-
secondes. Cette durée de vie est le plus souvent bien inférieure aux durées caractéristiques
d’évolution du combustible. Par conséquent, les différentes sections efficaces sont supposées
indépendantes du temps.

Yr(r,Q, Et) =Xg(r,Q,E) avec R=t,s, f

Pour pouvoir suivre I’évolution complete d’'un systéme au cours du temps, il sera nécessaire
de recalculer les différentes sections efficaces en différents instants. Des modélisations plus
fines sont proposées, a base d’interpolations ou de modéles d’évolutions microscopiques de
sections efficaces (voir dans [8] par exemple).

Pour la variation temporelle du terme modélisant les sources de fission, on montre qu’il est
possible de supprimer la variation temporelle de ce terme en le divisant par un coefficient keff
appelé le facteur de multiplication effectif des neutrons. On dit qu’on se raméne au réacteur
critique associé. La correction dépend de I'état du réacteur [9] :

12
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* keff < 1 le systeme est sous-critique, plus de neutrons sont absorbés que produits.
* keff = 1 le systéme est critique, le systeme est déja a I'équilibre.

e keff > 1 le systeme est sur-critique, plus de neutrons sont produits qu’absorbés.

Et pour le flux angulaire, deux approches sont adoptées en fonction de I’échelle de temps
que l'on consideére :

Si on s’intéresse aux petites échelles de temps (en dessous de la seconde) on découple la
dépendance temporelle des dépendances spatiales et énergétiques :

o(r,Q, Et) =n(t)p(r,Q, E)

avec ¢(r, 2, E) le flux trouvé en résolvant 'équation de Boltzmann en régime stationnaire.
Plus le réacteur est proche de I’état stationnaire, plus cette derniere hypothese est licite. Le
calcul de la fonction n(t) constitue un domaine d’études a part entiere, il s’agit du modeéle de
cinétique point.

Pour les plus grandes échelles de temps, on considére que le flux neutronique est constant
a chaque pas de temps et que 1’évolution des concentrations de noyaux dans le réacteur se
calcule avec les équations de Bateman suivantes :

dN; r
o :Z)\j—m'Nj +Z/¢(t77‘,E)0k—>i(E)deE
J k9

production de i

3= Y [ ot Byon(B)NaE
l m o

disparition de i

Avec :

* N; la concentration en noyaux ¢ a un instant ¢ donné.
* \j_; la constante de désintégration du noyau j sur le noyau <.

* o, la section efficace de réaction du noyau k formant le noyau i.

1.2.1.3 Spectre et nombre de neutrons par fission

Dans le cas d'un régime permanent, le spectre de fission x; et le nombre de neutrons émis
par fission v; regroupent les composantes promptes et retardées. Ainsi, s’il n’y a pas d’am-
biguité concernant I'isotope concerné, on écrira uniquement 7 pour le nombre de neutrons
émis par fission ou y pour le spectre de fission des neutrons prompts dans ce manuscrit.

En résumé, la résolution de '’équation de Boltzmann en régime stationnaire est un
préalable aux calculs d’évolution qui sont réalisés avec des codes de calcul spécifiques.
On retiendra donc la forme suivante :

13
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QVo(r,Q E) +2(r, B)p(r,Q,E) =

r,Q, F)

/ dE’/ P (r, QY QE — E)p(r, Q' E') + 5 (1.9)
0 o keff

1.2.2 Ecriture sous forme d’opérateurs

On se propose maintenant de simplifier ’écriture de cette équation. On définit donc :

* un opérateur de production F' qui modélise les sources de fissions. En adoptant un
spectre de fission unique,

x(r,E

Fo(r,Q,E) = g )/OOOdE’VEf(r,E’)A > o(r, Q' E) (1.10)

* un opérateur de transfert H comptabilisant les diffusions qui aménent les neutrons a
I'énergie E.

Hqﬁ(r,Q,E):/ dE’/ PUS,(r, Y Q,E — E)o(r, 0, E) (1.11)
0 47

* un opérateur L qui regroupe les fuites géométriques et les collisions dans le milieu.

Lo(r,Q,FE) = [Q.V + X (r, E)]|o(r,Q, E)

 un opérateur de disparition A° regroupant les collisions dans le milieu, les fuites et les
arrivées par diffusions.

A¢(raﬂaE) = L¢(T797E) —H¢(T,Q,E) (112)

On réécrit finalement (1.9) sous la forme suivante :

En posant \ = % ou, en omettant les arguments,

Ap—AFp =0 (1.13)

On reconnait donc un probléeme aux valeurs propres.

®]a notation A vient du mot anglais advection. Si on se référe aux définitions de la mécanique des fluides,
l'opérateur d’advection est stricto sensu 2.Vo(r,Q, E) : il s’agit du transport d’'une grandeur a la vitesse du
milieu environnant. Par opposition, la diffusion est le transport d’'une grandeur (chaleur, particules, ...) sans
mouvement du fluide environnant. Certains auteurs [10] proposent la notation 7', a des fins pédagogiques. Nous
avons choisi de rester cohérent avec les publications anglophones mais néanmoins de bien redéfinir cet opérateur.

14
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1.3 Caractérisation de la sensibilité du systeme

Supposons que le probléme (1.13) admette une infinité de couples (¢, \;) solution®. On
ordonne les valeurs propres A par module décroissant :

‘)\0| > ‘)\1| > ‘)\2‘ > ... (1.14)

Définition 1.1. Ainsi, le mode propre ¢ associé a la plus grande valeur propre )\, est appelé
mode fondamental. 11 est toujours positif a I'intérieur du réacteur [11] et les valeurs propres
A sont toutes réelles et positives.

Chacun des couples harmoniques (¢, A;) vérifie également I'équation de Boltzmann ho-
mogene :
Adr — M F'op =0 (1.15)

O

Définition 1.2. Les flux adjoints sont définis par I'équation adjointe obtenue en transposant
(1.15) :
A¢f — N F ¢y =0 (1.16)

pour le produit scalaire sur I'espace des phases (7, E, ) suivant :
(®|V) = / d%/ dE | ®(r,Q, E)¥(r,Q, E)d*Q
v 0 4
%

Les flux réels et adjoints convenablement normalisés obéissent a des relations d’orthogo-
nalité :
(Pr|Fen) = 0pi
ol d; est le symbole de Kronecker, qui vaut 1 si & = [, O sinon. Reprenons maintenant la
méthode dite standard au sens de Gandini [12] : On perturbe maintenant notre systeme.
Toutes les grandeurs de ’équation (1.13) sont par conséquent perturbées :

(A = XNF¢ =0 (1.17)

Posons

Al=A+4dA
F'=F +6F

N=x+aA=x+AD+ =24+ 20
=1

¢ =¢+p=0¢+0V+. .. =¢+> ¢
=1

On réécrit (1.17) aux premiers ordres. A l'ordre n, on néglige les termes d’ordre supérieur

ainsi que les termes croisés d’ordre supérieur. On trouve le systeme d’équations suivant pour
n=012:

(A= AF)p=0 ordre 0 (1.18)

(A= AF)pW) = —(64 = A6 F)pM) + AV Fg 1erordre  (1.19)

(A= AF)p? = —(6A = NF)pM) + XD Fp + AV pep® 4 XDsFpg  28me ordre  (1.20)

*Fermer le probléme reviendrait & choisir des conditions aux limites de la forme de celles données en (1.3).
Le propos de ce paragraphe veut rester dans la généralité.
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L’équation (1.18) nous redonne ’équation de Boltzmann non perturbée.

Les équations suivantes montrent que pour trouver le couple (A, ¢(™), on doit disposer
de (A1) (1)),

Pour ’harmonique de premier ordre de la valeur propre, on prend le produit scalaire
membre a membre de ¢* avec (1.19).

<*

Si
—(6A — A6F)pM 4 A0 F¢> (1.21)

alors
) _ (67 1GA=23F))

(¢*|F'o)
La réciproque de (1.22) est plus technique a montrer. Il s’agit en fait d’'une application de
lalternative de Fredholm formalisée dans [13] et détaillée dans [14].

(1.22)

Par ailleurs, pour aboutir a une expression du flux perturbé au premier ordre, on le dé-
compose sur la base formée par les vecteurs propres du flux non perturbé :

=> al¢y, (1.23)
n=0
(1)

Le lecteur notera que a, ° représente la composante du flux perturbé au 1¢ ordre sur le ki¢me
harmonique du flux non perturbé.

Eq. (1.19) devient alors

(A=XF)Y alley = ($il(0A — NF)¢) (1.24)

n=0

Soit ¢} le k®m¢ harmonique du flux ajoint non perturbé (un des vecteurs propres solution
de I'é¢quation de Boltzmann adjointe (A* — AF™*)¢* = 0). Le produit scalaire de ¢; membre a
membre avec (1.24) donne aprés simplification

Z alD (¢F](A — AF)y) = — <¢;; (6A — AoF)pM) + )\(1)F¢>> (1.25)

On rappelle la définition de 'opérateur de Boltzmann adjoint [10] :

Définition 1.3. Soit 7 un espace de Hilbert. Etant donné un opérateur A, on définit son
adjoint A* par :
VD, U € H, (U|AD) = (A*T|D) (1.26)

O

on l'applique ici

Za (0%l(A = AF)g Z W (GEI(A = (A + Ak = M) F) )
n=1

= Z af) (A= MF) G| 16n) = (@4l (A = M) F b))
n=1

=0, Vn =0, Vn#k
= —a{) (A = \) (5 Fon)
. <¢k (04 — MF)pM 4\ F¢>
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Nous pouvons donc proposer une expression des coefficients a,(gl) (Ie cas k = 0 est fixé
par une condition de normalisation choisie arbitrairement, par exemple un méme niveau de
puissance entre I'état perturbé et I’état non perturbé, (F'¢g)) :

(Fog) = 3= ol (F'6)

(1) _
"o (F o) (27
(1) 1 (Pfl6A — ASF) o)
a,’ = (1.28)
K Ak — Ao (3| For)
Finalement, on exprime la valeur propre et le flux perturbés :
*|(A — AOF) )
Voo (" I( (1.29)
1ordre <¢* |F¢>
o~ 1 (81104 — XF)¢o)
= 1+ a W) + k (1.30)
(b 1% ordre ( 0 )¢0 ; )\k: - A <¢Z‘F¢k> ¢k

L’expression (1.30) montre que, a perturbation initiale donnée, W
k

et I'effet sur les composantes selon ¢y, sera donné par la Séparation des valeurs propres (SVP)
(Eigenvalue Separation en anglais).

sera donné

1

E -
V=1

(1.31)

S’agissant du premier ordre uniquement, on ne considérera que EVS; = ﬁ C’est-a-dire
quon n’étudiera que l'effet prépondérant de la perturbation. En effet, les valeurs propres
étaient classées par module décroissant (cf (1.14)). La valeur de ce facteur est essentiellement
gouvernée par les fuites mais des termes correctifs rendant compte de la composition du coeur
ou du plan de chargement peuvent étre observés.

Dans l'optique d’un calcul de flux perturbé, il faudrait donc calculer EV'S; d’abord, ¢1, ¢}
(et éventuellement les harmoniques de rang supérieurs) et le quotient des produits scalaires.

Par conséquent, on propose dans les parties suivantes de calculer les modes propres directs
et adjoints du flux et de mettre en évidence leurs limitations.

1.3.1 Calcul du mode fondamental : les itérations de puissance

Le calcul du mode fondamental (¢, \g) est au centre des études de neutronique. D'un
point de vue physique, c’est le couple qui constitue I'état stationnaire du réacteur. Le keff est
donc interprété ici comme harmonique de rang O de la valeur propre (par abus de langage)
de 'opérateur de Boltzmann. La connaissance de ¢y détermine par suite le calcul des taux
de réaction X ¢, en particulier les taux de fission X ;¢ qui nous permettront de calculer les
nappes de puissance neutronique.

Notre probléme s’écrit :

AT'Fp=M¢ = %qﬁ (1.32)

que I'on résout avec I'algorithme suivant (algorithme dit des itérations de puissances) :
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 On prend d’abord un vecteur u non nul®.

* Alors la suite de vecteurs (v,,) définie par vy = e My, (a1 est la composante de

module maximal du vecteur Mwvy) converge vers le vecteur propre associé a la valeur
propre \g. De plus, («y) converge vers Ag.

Le lecteur pourra par exemple se référer a [15] ou a [16] pour une démonstration rigoureuse
et claire de la convergence de la méthode. Il trouvera également de nombreuses explications
dans [11] quant aux applications de cette méthode a la neutronique. On en présente ici les
principaux ressorts.

Démonstration. On peut, a juste titre, deviner que v, est en fait M*u normalisé. On dé-
compose le vecteur initial en

u = ZPZ'U (1.33)

ol P, est le projecteur spectral associé a la valeur propre );. On pose (cf. [16] chap.1 pour
la preuve de l'existence de la décomposition) M P; = P;(\;P; + D;) ou D; est une matrice
nilpotente d’index /;. Donc

|
v =—M"Y " Pu
ak ZEI% l
1 p
= — Y M'Pu
ak ; Z

1 p
= — Y (B\P + Di))tu
k2o

1 p
=— Z Py(\iP; + Di)ku car P; est un projecteur
kizo
1 p
= o )\lgPou + Z Pi(\iP; + Di)ku Ao est une valeur propre simple donc D; =0
i=1
PV u

1
=22 Pou+) NP+ Di)* P
Qy, et AS

(1.34)
Chaque W est un opérateur dont le rayon spectral® est inférieur & 1. En effet, on avait
classé toutes les valeurs propres par module décroissant. Par suite, leur puissances de k vont
toutes converger vers 0. Comme FPyu # 0 par construction, (1.34) assure que v, converge vers
Pyu # 0 normalisé de telle maniére que sa composante la plus grande soit 1. Etant donné
que (vg) converge et que Avy = Q1 1Vk11, O CONVErge Vers Ag. O

Cette démonstration un peu technique a permis de mettre en évidence le facteur de

convergence de I'algorithme comme
A
DR = H (1.35)
Aol

°En toute rigueur, il est nécessaire que u ne soit pas orthogonal au sous-espace propre associé a Ao, sinon
l'algorithme convergera vers ;. Dans les cas pratiques, comme en section 3.9.4, on initialise par un vecteur dont
toutes les composantes sont égales a 1, ce qui convient en fait dans tous les cas grace au bruit numérique.

®]a valeur propre de module maximal
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souvent nommé rapport de dominance ou dominance ratio. Par suite,

1 1 1 1 1 1

- e S (1.36)
AL =Xol ol |3 — 1] T [Aol (182 +1)  [dol1+DR

|[EVSy| >
Ce qui revient a dire que si la séparation des valeurs propres diminue, alors le rapport de
dominance augmente, devient proche de 1, alors la vitesse de convergence pour les itérations
de puissance diminue. Finalement, on peut conclure que la séparation des valeurs propres est
une grandeur dimensionnante pour le calcul des modes propres du flux.

1.3.2 Calcul des harmoniques de rang supérieur : filtrage

Maintenant, nous disposons du mode fondamental (¢, \g). Comment aboutir aux ordres
supérieurs ?

Comme on sait que tous les espaces propres du flux sont en somme directe, il suffit de re-
trancher a un vecteur quelconque son projeté orthogonal sur 'espace engendré par le mode
fondamental, pour obtenir un vecteur exclusivement composé d’harmoniques d’ordre supé-
rieur. Par itération de la puissance, qu’on applique au vecteur ainsi formé, on aboutirait au
premier harmonique. En fait, en pratique, a cause du bruit numérique, introduit par la ma-
chine utilisée lors du calcul, une composante fondamentale, éventuellement infime, est tou-
jours insérée au cours du calcul. Il est donc difficile au cours du procédé de conserver un
vecteur orthogonal au sous-espace fondamental. On résout ce probléeme en soustrayant a
chaque itération une projection construite a partir des flux et flux adjoints de tous les modes
précédents. Cette méthode est appelée filtrage et introduite par G. Palmiotti [17].

Par ailleurs, les harmoniques peuvent éventuellement étre dégénérées et le solveur ne
converge pas sur une seule des deux solutions. la méthode traditionnelle de filtrage ne par-
vient ainsi pas a converger. G. Bruna [18] propose une méthode pour contourner cet écueil,
basée sur la brisure des symétries des harmoniques par perturbation locale infinitésimale.
Elle complique néanmoins la formulation du probléme.

Ce probléme est également expliqué en détail dans la thése de Maxence Maillot, ot il
propose une méthode de levée de dégénescence des modes propres du flux [19] dans le cas
des coeurs a haut degré de symétrie a partir d'une modification des conditions aux limites
du probléme. Par ailleurs, il souligne que I'utilisation de la SVP comme caractéristique d’'un
coeur est ambigué car une SVP est nécessairement associée a une harmonique du flux. Si on
compare deux cceurs du point de vue de leur SVP, il faut préter attention a I’harmonique que
I'on considére. Un critere univoque est donc lourd a mettre en place.

Finalement, les choix de design du cceur, comme I'augmentation de sa taille, des plans de
chargement qui réduisent les fuites et 'augmentation de l'efficacité du réflecteur entre autres
peuvent augmenter ce facteur et donc affecter la sensibilité du ceeur.

1.4 Enjeux de notre étude

Les parties précédentes furent 'occasion de mettre en lumiére le role prépondérant de
la séparation des valeurs propres dans la caractérisation de la sensibilité du systeme. Nous
avons également montré que le calcul du flux perturbé était dimensionné, via la méthode de
calcul employée, par cette méme grandeur.

Finalement, le fait que les premieres valeurs propres soient proches permet de dire que la
nappe de puissance est sensible a une perturbation extérieure (section 1.3) et que le calcul
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des modes propres devient difficile. Il apparait ainsi avantageux d’aboutir a la sensibilité
du systéme par une autre méthode.

Dans la suite, nous qualifierons de perturbation initiale toute modification d’origine exté-
rieure qui a un effet sur la nappe de puissance :

* Le bombement sera un basculement centre/périphérie de la nappe de puissance cau-
sée par la variation d'une donnée d’entrée globale, typiquement une section efficace.
Le cceur neuf ayant une symétrie par quart de coeur (par huitieme dans le cas Toutes
Grappes Extraites (TGE)), la déformation résultante aura la méme symétrie. Le bombe-
ment de la nappe de puissance est précisément 'objet de ce manuscrit.

* Dans le cas d'une perturbation initiale locale, la déformation résultante de la nappe
de puissance sera asymétrique. On peut citer par exemple une arcure des assemblages
qui diminue localement le rapport de modération dans ’environnement des crayons. La
déformation résultante sera asymétrique, on la nommera tilt. On rencontre particuliere-
ment le tilt quand il s’agit d’étudier une déformation mécanique locale des assemblages,
ou une dissymétrie au niveau du débit des pompes primaires. Une premiére approche
a déja été détaillée dans [20].
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Points-clés du chapitre : Sensibilités d’'un réacteur nucléaire

* En partant de 'équation de Boltzmann, on peut exprimer, en faisant I’hypothese
de petites perturbations, que la variation de la valeur propre induite par une petite
perturbation s’exprime comme

A _ (97164 — AGF)¢)
(¢*|F'op)

Donc, a flux fixé, I'effet sur la valeur propre ne dépendra que de la nature de la
perturbation.

Par ailleurs, la composante du flux perturbé sur la premiere harmonique du flux se
décompose, au premier ordre, en un produit de deux facteurs :

1 (61194 — \OF)go) 5
MDR-1) (@[ For) S
~—_———

caractéristique du systtme  dépendant du flux initial et de la perturbation

Par conséquent, a perturbation initiale fixée, le flux sera d’autant plus perturbé, au
premier ordre, que le rapport de dominance DR est petit, autrement dit d’autant
plus que le cceur est grand.

* De plus, on montre que le calcul des flux direct et adjoint est dimensionné par ce
méme rapport de dominance DR. Ainsi, plus le coeur est grand, plus il est difficile
de calculer le flux avec précision.

* Nous allons donc mettre en place une méthode permettant d’accéder a la sensibilité
du ceeur vis-a-vis d’'une perturbation extérieure. Elle se doit alors d’étre souple et
facile a mettre en ceuvre sans étre dépendant des problémes de convergence de
flux.
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Méthodes de propagation
d’incertitudes

Ce chapitre nous donne U'occasion de définir la notion d’incertitude et les moyens de la quan-
tifier. On verra en particulier que U'étude méme du concept permet de dégager des approches
permettant de la déterminer. Ainsi, il apparait que Uincertitude propagée résulte de deux infor-
mations conjointes : la sensibilité intrinséque du systéme (développée au chapitre 1) et la mécon-
naissance des paramétres d’entrée (développée au chapitre 5). On mettra également en évidence
deux manieéres de combiner ces informations : en entrée (propagation stochastique des incerti-
tudes) ou en sortie (propagation déterministe des incertitudes). Nous positionnerons finalement
notre approche, a savoir la méthode Simple Monte-Carlo (SMC).
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2.1 Une seule définition de ’incertitude ?

2.1.1 L’incertitude en tant que mesure du degré de connaissance :

Le terme d’incertitude recoupe plusieurs notions. C’est, d'un point de vue purement tech-
nique, la “quantité mesurant la limite de I'erreur éventuelle pouvant affecter une mesure”
mais aussi sa conséquence au niveau de I'esprit humain, a savoir “ 'impossibilité dans la-
quelle est une personne de connaitre ou de prévoir un fait, un événement qui la concerne”
[21]. On pourrait peut-étre penser qu'un des buts de la démarche scientifique est de sup-
primer progressivement les éléments inconnus sur le monde qui nous entoure au moyen de
formules mathématiques, mais les progres de la physique moderne nous ont fait repenser le
concept d’incertitude. Prenons le principe d’incertitude d’Heisenberg qui stipule que la quan-
tité de connaissances est bornée! Il serait alors approprié de parler de science incertaine
fiable, autrement dit dont on peut estimer les incertitudes avec précision.

Pour aller plus loin, la communication de M. H. Duong [22] fournit un regard interdisci-
plinaire intéressant sur la notion d’incertitudes. En Sciences Physiques, différentes interpré-
tations des probabilités sont possibles :

» fréquentielles : on peut disposer, en principe, de séries d’observations dont on peut
dériver des fréquences empiriques. Le grand nombre de phénomenes observés permet
d’en tirer une tendance générale et d’en extrapoler le comportement.

* logiques : on modélise le phénomene par une loi idéale, comme le jeté de dé parfait
dont les six faces sont équiprobables.

* chaos : le chaos permet aussi de justifier le recours aux modeles stochastiques pour
décrire des systemes déterministes inobservés pendant un temps assez long. Pensons a
une résolution probabiliste de I'’équation de la chaleur, dont la solution a temps infini
est atteignable avec des outils probabilistes, notamment a base de chalnes de Markov.

Du point de vue de I'’économiste, le traitement de l'incertitude repose sur des bases plus
élaborées que 'on va évoquer a travers 'exemple assez classique [23] d’'une urne contenant
90 billes colorées. Il s’agit d’'un tirage unique, et la question est bien entendu de deviner
quelle sera la couleur de la bille tirée. On peut par exemple imaginer un jeu gratuit dans
lequel le parieur recevra 100€ s’il devine juste, O€ sinon. Ce jeu permet de distinguer trois
niveaux d’ignorance et d’y associer rigoureusement des mots du vocabulaire courant :

* Incomplétude : Le paragraphe précédent ne donne pas la liste des tirages possibles. Ce
cas illustre les situations dans lesquelles on ne connait pas toutes les conséquences
possibles. Des surprises peuvent arriver.

* Incertitude : Supposons maintenant connu le fait qu’exactement 30 des billes sont
rouges, les autres pouvant étres noires ou blanches. Ce cas illustre les situations dans
lesquelles les conséquences possibles sont connues mais on ne dispose pas de probabi-
lités explicites.

* Risque : On ajoute l'information selon laquelle chacune des 60 billes non-rouges a eté
tirée sans biaiser d’'un sac bien mélangé contenant le méme nombre de billes noires
et blanches. Dans ce cas, non seulement les différentes conséquences possibles sont
connues, mais en plus on dispose de probabilités bien fondées.
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2.1.2 non figée...

Le mathématicien fera émerger du concept de probabilité une dualité notable a ne pas
perdre de vue, surtout quand il s’agira d’interpréter nos résultats pour en inférer une généra-
lité'. On envisagera donc :

* les probabilités selon une vision fréquentiste, autrement dit de maniere objective : on se
donne pour but de dégager les lois stochastiques de processus aléatoires tendanciels sur
du long terme. On invoque cette interprétation quand il s’agit de traiter d’événements
répétitifs.

* les probabilités selon 'angle de I'inférence bayésienne : les probabilités que I'on avance
sont révélatrices d'un degré de certitude ol 'on met en exergue un degré de certitude
a priori liée a un degré de certitude a posteriori par une fonction de vraisemblance. La
mise en équation correspondante fait intervenir le théoréme de Bayes” (ou théoréme des
probabilités conditionnelles)

Théoréme 2.1. de Bayes

Etant donnés deux événements A et B,

P(B|A)P(A)

P(AIB) = =

2.1)

Le terme P(A) est la probabilité a priori de A. Elle est « antérieure » au sens qu’elle
précéde toute information sur B. Le terme P(A|B) est appelée la probabilité conditionnelle
de A sachant B. Elle est « postérieure », au sens qu’elle dépend directement de B. Le terme
P(B|A), pour un B connu, est appelé la fonction de vraisemblance de A. De méme, le terme
IP(B) est appelé la probabilité marginale ou a priori de B.

Tandis que la vision bayésienne laisse une part a l'intuition (P(A) peut se voir comme un “avis
d’expert” qui donne une premiére estimation), la vision fréquentiste ne traite que des états
intrinséques ou de nature. Les problemes de condamnation judiciaire (condamner ou non un
accusé) ou de diagnostic médical font pleinement intervenir une démarche bayésienne alors
que les problemes impliquant une répétition importante (lancer de dés, tirage de pieces)
relévent du fréquentisme. Plus trivialement, I'infographie figure 2.1 résume cette distinction.

2.1.3 ...mais unique

Méme si elles s'opposent, les deux approches sont malgré tout complémentaires ; on utili-
sera préférentiellement 'une ou 'autre interprétation en fonction de la quantité d’information
dont on dispose : I'interprétation bayésienne correspondra a un faible nombre de mesures et
l'interprétation fréquentiste apparaitra de plus en plus fondée avec la quatité croissante d’in-
formations. La convergence du processus total est assurée par la loi forte des grands nombres
et la valeur de 'espérance est déterminée par le Théoreme Central Limite (TCL) (rappelés en
Annexe A).

!0n peut faire remonter au XVIItme siécle cette dualité de point de vue. Elle s’est décliné ensuite de diverses
manieres selon les époques : depuis Condorcet [24] qui distingue motif de croire et facilité a Augustin Cournot
(1801-1877) parlant de chance et de probabilité. Le lecteur intéressé pourra lire la communication de la confé-
rence d’A. Desrosiéres qui traite de cette dualité dans les usages sociaux. [25]

J'Histoire a retenu le nom du révérend anglais, alors que c’est notre compatriote Pierre-Simon de Laplace qui
en a compris la profondeur ...
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DID THE SUN JUST EXPLODE?

(ITS NIGHT, 50 WERE NOT SURE.)

THIS NEUTRINO DETECTOR MERSURES
WHETHER THE SUN HAS GONE NOVA.

( THEN, TROWS TWO DICE.. |F THEY

BOTH COME UP Si%, IT UES TO US.
OTHERWISE,, IT TELLS THE TRUIH.
LETS TRY.

DETECTOR! HAS THE

M@VE)M?
E O

FREQUENTIST STATISTICIAN: BAYESIAN STATISTIOAN:

THE PROGABLITY OF THIS RESULT

HAFPBNG BY CHANCE 15 %0027 BET YOU $50
GNCE p<0.05, T CONCLUDE T HANT
THAT THE SUN HAS EXPLODED. )

Taal

FIGURE 2.1 — Fréquentistes contre bayésiens

2.1.4 Mise en ceuvre de ’approche bayésienne : la représentativité

Une fois que cette incertitude a priori est déterminée, on envisage éventuellement de ré-
duire cette incertitude par application des principes de la transposition. En fait, on prend
en compte I'information ajoutée par des systémes neutroniques supplémentaires, comme des
maquettes critiques, pour réduire 1”incertitude sur des systémes ayant une sensibilité neu-
tronique comparable. Si on ne s’occupe que d’un seul systeme de base, par exemple d'un
programme expérimental, on peut définir :

* un coefficient de représentativité r(p ) analogue a un coefficient de corrélation indi-
quant le degré de pertinence de 'expérience.

S}%M SE
V (SEMSR) (S, M SE)
avec Sg et Sp les vecteurs sensibilité du réacteur (R) et de I'expérience(E) a la don-
née nucléaire considérée et M la matrice de variances-covariances de la dite donnée
nucléaire. Ces notions seront définies plus rigoureusement dans la suite du manuscrit.

Avoir un systeme neutroniquement comparable revient a construire le systéme tel que
son coefficient de représentativité (2.2) soit proche de 1.

(2.2)

"(R.E) =

* le poids relatif entre les incertitudes dues aux données nucléaires ey = /S, M Sk et
les incertitudes technologiques d.
B SLMSE B 1
SEMSE+6% 14+ (LE)?

(2.3)
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On voit ici ainsi que ces grandeurs dépendent fortement de la qualité de cette matrice de
covariances. En d’autres termes, le choix de la matrice M conditionne les résultats de
cette approche quand §g n’est pas petit devant ep.

Dans la suite, on va noter C la grandeur d’intérét calculée et E la grandeur d’intérét ex-
périmentale. On peut donc prévoir E,.s.cerr @ partir du biais concernant la maquette et des
simulations concernant le réacteur. On montre ainsi qu'un facteur de transfert a% fournit le
rapport entre les deux biais :

C C
i 1) =k (7 - 1) 2.
(E réacteur ‘e FE expérience ( 4)
R

ou aj s’exprime comme suit :

R T(R,E) S%MSR IR
= = — 2.
BT 62/ (SLMSE) \ SeMSy T BT, (2.5)

De plus, 'information apportée par I’expérience conduit aussi a une réduction des incertitudes
concernant le réacteur. L'incertitude a posteriori I}, est déduite de l'incertitude a priori Ir de
la maniére suivante :

Iy = BIR (2.6)
Ou S se calcule de la maniére suivante
2

1 "(r.E)
1+ 6%2/(S%,MSE)

B* = =1 —wrip p 2.7)

Cette méthode est aujourd’hui largement appliquée en neutronique. Nous évoquerons ici
succintement quelques exemples. En appliquant cette méthode au programme expérimental
AMMON réalisée sur EOLE pour réduire les incertitudes associées au keff du Réacteur Jules
Horowitz (RJH), I'incertitude a posteriori due aux données nucléaires pour le RJH s’éléve
a 349 pcm pour le keff soit une réduction de moitié. Dans le domaine de la stireté-criticité,
cette méthode a été implémentée dans I'outil R.I.B. [26] disponible au CEA, outil associé au
formulaire de calcul CRISTAL et utilisé dans les études de Streté-Criticité, en utilisant les
benchmarks expérimentaux disponibles dans la base International Criticality Safety Bench-
mark Evaluation Project (ICSBEP). Cette méthode permet aussi de quantifier les biais et
incertitudes liés a l'utilisation du formulaire DARWIN2.3 : biais associés a la puissance ré-
siduelle d’'un REP [27] ou inventaire du combustible usé dans le cas d’'un assemblage REP
moxé 15x15 [28]. Elle permet également de transposer les expériences BASALA dans EOLE
aux réacteurs électronucléaires REB [29] et les expériences EPICURE [30] aux réacteurs REP
[31].

2.2 Propagation déterministe des incertitudes

Le premier type de propagation que nous allons examiner découple sensibilité intrinseque
du systeme et méconnaissance des données d’entrée. Il s’agit des méthodes déterministes de
propagation d’incertitudes qui reposent sur des bases théoriques élaborées, mais, et c’est
d’ailleurs leur principale force, requiérent un temps de calcul peu élevé en regle générale.

Pour fixer les idées, on travaille avec X = (X;);—1., une section efficace multigroupe
quelconque, I'indice i désignera le groupe énergétique dans lequel elle est calculée. Reprenons
Y = n(X), la sortie d’intérét. En faisant 'hypothése d’'un comportement linéaire du code
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par rapport a chacune des sections efficaces, on peut écrire un développement de Taylor au
premier ordre de Y autour de son espérance :

o on; On;
cov(yi, y;) = Z Z cov(xy, x) . (2.8)

Sy =JExJ' (2.9)
avec J la matrice jacobienne de 7 et J! sa transposée.

Définition 2.1. La matrice de variance-covariances d'un parametre X est la matrice suivante :

Sos¢ . m
o (2.10)

S o

avec ¥ = E((X; — E(X:))(X; — E(X;))) = cov(X;, X;)
O

Définition 2.2. La sensibilité de Y a une donnée nucléaire est défini comme le vecteur dont
chacune des composantes est la dérivée partielle de 7 selon ;.

Sy = <8’7> 2.11)
Ox; i=1..p

En fait, la sensibilité de Y est ’'analogue de la matrice jacobienne pour une fonction a valeurs
scalaires. O

On réécrit donc la relation (2.9) pour une fonction a valeurs scalaires :
var(y) = Sy xS (2.12)

ce qui donne la formule classique de propagation des incertitudes (régle dite du sandwich®

[32]) :
oy = /SyExSt (2.13)

Ce qui permet de décomposer le calcul de I'écart-type oy (incertitude sur la fonction de
réponse) en le calcul du vecteur sensibilité Sy dans un premier temps (détaillé en partie
2.2.1) puis de réaliser le produit matriciel avec une matrice de covariances bien choisie dans
un second temps.

Dans la pratique, on utilise préférentiellement la dérivée logarithmique de la fonction de

réponse :
on
8ln(77) ox;
= = : 2.1
SY’lOg (aln(l’i) i=1..p xﬁ - (2.14)
v i=1...p

ainsi que des matrices de corrélations.

g = e ) BEEEDE B - o, )

3La matrice de covariances forme en effet un sandwich avec les sensibilités !
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Définition 2.3. La matrice de corrélation d’'un parametre X est la matrice suivante :

1 p2 ..
p?} | (2.15)
I

avec

O

La formulation pratique de la régle du sandwich s’écrit finalement de la maniere suivante :
oy = \/Sv10gPXSY 10 (2.16)

2.2.1 Calcul du vecteur sensibilité

Le calcul du vecteur sensibilité fait intervenir un formalisme spécifique que I'on se propose
de détailler maintenant. Il s’agit de :

* La Théorie des Perturbations Standard (SPT), pour le keff

* La Théorie des Perturbations Généralisées (GPT) dans le cas d’'un quotient de fonctions
bilinéaires du flux

¢ La Théorie des Perturbations Généralisées Equivalentes (EGPT) dans le cas d’une diffé-
rence de réactivité

Définition 2.4. On rappelle 'équation de Boltzmann sans sources externes :
(A—XF)¢ =0 (2.17)

de laquelle on prend I’équation adjointe. Les opérateurs sont donc remplacés par leurs trans-
posés conjugués (notés *) et A devient \*.

(A* — N*F*) ¢* =0 (2.18)

Cependant, A et F sont des opérateurs réels donc passer a I'adjoint revient a transposer I'opé-
rateur. Nous conserverons néanmoins I’étoile en cohérence avec la notation du flux adjoint.
A étant une valeur propre réelle, elle est égale a sa conjuguée. Finalement, la solution de
I'équation 2.18 donne le flux adjoint du probléme.

(A* — \F*) 6" =0 (2.19)

D’un point de vue physique, le flux adjoint ¢* [33] correspond a la contribution au bilan
neutronique d’un neutron qui serait né en r a une énergie F et dans la direction Q. Plus
le flux adjoint est grand en un point, plus la perturbation du flux direct aura d’'impact sur
le bilan neutronique total, d’ou le fait qu’on qualifie quelquefois le flux adjoint d’importance
neutronique. O
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2.2.1.1 Théorie des Perturbations Standard (SPT)

La théorie des perturbations standard permet de traiter la variation de keff causée par
une perturbation des données d’entrée du systeme. Supposons ce dernier dans un état initial
vérifiant 'équation du transport stationnaire sans source externe :

A¢ = \F¢ (2.20)

Supposons qu'’il subisse une perturbation de sorte que toutes les grandeurs du systéme
soient modifiées comme suit :

A—>A=A+6A (2.21)
F—>F =F+F (2.22)
¢— ¢ =0¢+0d¢ (2.23)
A= N =A+0A (2.24)

Le nouvel état vérifie encore I'équation du transport, on a donc :
A¢ = \NFo (2.25)
Cette équation peut alors se développer de la maniére suivante :
Ap+Adp + 0Ap = AFp + AFo¢p + MNOF¢p + 0AF ¢ (2.26)
On a A¢ = M\F¢, d’ou :

ASp + 6A¢ = MNFd¢ + NOFp + SAF ¢ (2.27)
ASp — N\F6p = —O6A¢ + NOFp + ONF¢ (2.28)
(A= XF)§¢p = —(0A — \OF — SXF)¢ (2.29)

Or, —\JF — 6\F = —\F 4 \JF, d’'ou :

(A—AXF)d¢p = —(6A— \F + \OF)¢ (2.30)
(0", (A= AF)op) = —(¢", (0A— NF + \oF)¢) (2.31)
Et

(¢, (A= AF)d¢) = (A" = AF")¢", 6¢) = 0 (2.32)

car \" = \et A"¢" = AN'F'¢". Il reste donc :
(¢, (6A — NF + AdF)¢) = 0 (2.33)
(@, (A= (AN + ANF + X0F)¢) = 0 (2.34)
(0", (0A = NF + X\0F)¢) = (¢",0\F¢) (2.35)

On obtient donc la variation exacte de la valeur propre :

(9", (0A — AGF)¢)
(¢*, F¢)
L’équation (2.36) fait intervenir le flux direct de la situation perturbée que I'on veut évi-

ter de calculer pour s’affranchir de problemes de convergence numérique dans le cas ou la
différence de flux induite par la perturbation est faible. Posons

0N = (2.36)

5(F$) = 6Fp + Fé¢ + 0Fs (2.37)
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Donc
(¢".Fg) = (¢".F¢)+(¢",3(F9)) (2.38)
= (¢"F¢) (HW) (2.39)
L T (L))
(¢*,F¢)) — (¢* Fo) (” (6%, F) > (2.40)

En faisant I’hypothése de petites perturbations, on peut développer le terme de droite au
premier ordre :

<¢*,6<F¢>>>‘1 N ya1
(H ok ) 1 (241
Et on obtient :

51 o 07 (0A — AOF)9) (2.42)

(¢*,Fo)

L’expression (2.42) donne directement la variation de réactivité (parametre d’intérét pour
I'ingénieur neutronicien, notamment pour les coefficients de contre-réaction).

Définition 2.5. La réactivité p est définie comme

keff — 1
~ " keff (2:43)
O
o (keff—1\ L (§*|(0A — NIF)g)
5p =26 <keff ) —0—0)\= ) (2.44)

Pour obtenir l'effet en réactivité d’'une perturbation, on peut donc calculer le flux et le flux
adjoint en chaque point et calculer le précédent quotient, ce qui ne pose pas de difficultés
théoriques majeures, mais nécessite le développement des modules informatiques spécifiques
dans les codes déterministes.

La relation que I'on retiendra est alors

@ [0A_2oF)9)
op = — .
¢ o) (245)

2.2.1.2 Théorie des Perturbations Généralisées (GPT)

La théorie des perturbations généralisées est une extension de la théorie des perturbations
standard dont le but est de calculer des variations autres que celle de la réactivité. Il est
possible entre autre de 'appliquer aux taux de réactions, aux fonctions linéaires et bilinéaires
du flux [34].

Prenons comme fonction de réponse le quotient de deux taux de réactions ;¢ et Xo¢.

(X1,9)

f= 50

(2.46)
Apreés perturbation du réacteur, la réponse R devient :
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(X1 + %1, 0+ 69)

B = S 5% 0 1 00) @47)
avec R = R+ R

OR (59,0) [((E140%51,6+09)  (X1,9) (2.48)

R (S1,0) \ (Z2+ 050,60 +0¢) (2, 0) '
— <227¢> <E27 ><21+5217¢+6¢> — <217¢><22+6227¢+5¢> (2 49)

<217¢> <227¢><22 +6227¢+5¢> '
L () 05,0 4 09) = (B1,0) (¥ + 052,64+ 00) ) ) o

(X1,9) (X9 + 0%9, ¢ + d¢) .

En développant le dénominateur comme en équation (2.41), il apparait :

orR 1 (X2, 9) (X1 + 031, ¢ + 69) — (X1, 9) (52 + 6%, ¢ + 69) (2.51)

R <Ela ¢> <227 ¢> '

On développe le numérateur et on ne garde que les termes du premier ordre. Il apparait :

SR (6%1,4)  (0%2,9) ol
R~ (Z1,9) (52,9) +<<21,¢> (22,¢> 5¢> (2.52)

TV
direct indirect

Le premier terme du second membre est appelé effet direct de la perturbation tandis que
le second terme fait intervenir d¢ : c’est I'effet indirect de la perturbation. Comme pour le cas
de la théorie des perturbations aux premiers ordres, on cherche a éliminer le terme §¢ pour
éviter un calcul complet de I'état perturbé.

Définition 2.6. La solution du probléme suivant

. R > PN
A" — MF)I" = — (2.53)
( <217 (ZS) <227 ¢>
est appelée fonction d’importance. O
En écrivant 'équation (2.26) au premier ordre, on obtient :
(A— XF)dp = —(6A — \OF)¢ + 0)\F¢ (2.54)
On multiplie équation (2.53) par d¢
El 22 % % *
- ) = ((A* = \FOT", 6 (2.55)
= (I'", (A — A\F)og) (2.56)
= —(I'", (A — \dF)¢p + Fppo ) (2.57)
Reportons cette derniere relation dans (2.52) :
OR [ 0%190)  (0%2,0) (T*, (0A — A6F)¢) + (I, 6AF ) (2.58)

R~ (Z1,9) (Z2.9)
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Ces dernieres manipulations ont remplacé le terme d¢ de ’équation (2.52) par un terme en
0. Le calcul de I'état perturbé est donc toujours nécessaire. Néanmoins, il est possible d’éli-
miner ce terme par filtrage de la fonction d’importance. En effet, la définition de la fonction
d’importance (2.53) est un probléme a source : il s’agit du probleme (2.18) avec second
membre. La droite vectorielle solution s’exprime a partir d’'une solution particuliere I'j de
I’équation avec second membre et du flux adjoint ¢" solution de '’équation homogéne de la
maniére suivante :
I =al'y + bo"

L’enjeu de la démonstration est de déterminer les coefficients a et b. Fixons le premier a 1 et
le deuxieme est choisi de telle maniére a éliminer le terme en j A de (2.58).

(T",F¢) =0 (2.59)

donne (T4 Fo)
b= " 2.60
(" Fo) (260)

On a donc retiré toutes les composantes incluses dans ’espace image de F de I'*. On dit donc
qu'on a filtre T*.

Finalement, on obtient

OR _(0%1,0)  (0%2,9)
R 9 (22,9)

— (I, (6A — \6F)o) (2.61)

Le raisonnement développé dans ce paragraphe réduit le calcul de la sensibilité au calcul
du flux direct, des taux de réaction et d'une fonction d’importance dans I'état non perturbé
uniquement. Pour la fonction d’importance, on peut envisager une résolution par itérations
dont la vitesse de convergence est encore une fois due a la SVP. Pour contourner cet écueil,
on peut envisager une accélération par utilisation des polynémes de Tchebychev (description
succinte dans [35], plus technique dans [14]).

Nous avons détaillé les calculs dans le cas d’'un quotient de taux linéaires du flux mais ce
type de raisonnement est tout a fait transposable a un taux linéaire ou a un ratio de taux
bilinéaires, en définissant des fonctions d’importance ainsi que des conditions de filtrage
dédiées.

2.2.1.3 Théorie des Perturbations Equivalentes Généralisée (EGPT)

Les calculs de neutronique aboutissent a 1’évaluation de coefficients assimilables a des
différences de réactivité. Citons en particulier I'efficacité des barres de controle, l'efficacité
du bore soluble, les coefficients de température Doppler ou modérateur, ... Dans chaque cas,
ces coefficients sont exprimés sous la forme d’une différence de réactivité :

Ap—py— et 1
P=P27PL= 1eff, ~ keff,

Pour étudier ces coefficients, on peut adopter deux points de vue [36] :

* Soit on exprime cette différence comme un quotient de deux fonctions bilinéaires du
flux (développement au premier ordre selon la SPT) :
(¢*, (kefféA — 6F) o)
Ap =~ — (2.62)
(¢*,Fo)
ce qui met dans les conditions d’application de la GPT pour exprimer une fonction
d’importance associée.
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* Soit on considere que I'incertitude de cette différence de réactivité se décompose selon
les incertitudes de chacune de ces deux grandeurs : on applique deux fois la SPT.

De ce fait, on a :
I(Ap) =dp2 —dp1 (2.64)

La deuxiéme approche est couramment utilisée dans le cas d'un coefficient de réactivité
car elle est plus rapide. On I'appelle usuellement la théorie des perturbations équivalentes
(EGPT). Toutefois, dans le cas de différences de réactivité trop petites, la précision de cette
méthode est discutable. Il appartient en pratique a l'utilisateur de choisir I'une ou l'autre
des deux visions pour aboutir a la formulation la plus simple selon ses besoins. En effet, la
formulation de I'importance décomposée n’est pas forcément la plus simple.

D’autres méthodes implémentées dans des codes Monte-Carlo, tels que Serpent ou TRI-
POLI4 permettent de calculer une importance généralisée, continue en énergie, de maniere
a calculer de telles incertitudes avec une précision indépendante de 'ordre de grandeur de la
perturbation (en particulier I'Iterated Fission Probability Method [37]).

2.2.2 Limites des propagations déterministes

Les méthodes de propagation déterministes se basent sur le calcul d'une fonction impor-
tance, homogene a un flux adjoint, par itérations. En ce sens, une fois que les méthodes nu-
mériques adaptées sont implémentées dans les solveurs de flux, leur utilisation ne réquierent
que peu d’objets informatiques a manipuler.

Malgré tout, elles souffrent des limitations suivantes :

* La premiere hypothese que nous avons faites nécessite un comportement linéaire sur
tout le domaine de variation. En pratique, ceci est le cas de tous les systémes physiques
dans le cas de petites variations, ce qui autorise a réaliser un développement de Tay-
lor. Quand on utilise des variables aléatoires a loi de densité de probabilité a seuil ou
discontinues, cette hypothese de linéarité n’est plus vérifiée. ..

* En considérant malgré tout le systeme linéaire, les perturbations dont on discute né-
cessitent de rester petites (développement du premier ordre). Reste a définir quand
une perturbation est petite. Dans le cas d’'une section efficace, peut étre faudrait-il
appliquer des perturbations petites devant les écarts-types fournies données dans les
bibliotheques de données nucléaires ?

* Le calcul de la fonction d’'importance est analogue au calcul de flux et dimensionné par
la séparation des valeurs propres. Il devient donc laborieux dans le cas de grands coeurs
comme mentionné au chapitre précédent.

* Enfin, la définition de 'importance généralisée dépend de la position. En effet, par dé-
finition, (cas de la GPT pour fixer les idées) le terme source dépend de l’espace. En
pratique, il faudra recalculer une fonction d'importance pour chaque point en lequel on
veut la sensibilité.

En conclusion, la propagation déterministe des incertitudes fait intervenir deux objets : le
vecteur sensibilité, qui se calcule avec un ensemble de théories physiques adaptées et la matrice
de corrélations fournie avec la bibliothéque de sections efficaces utilisées. Le lecteur notera bien
que la combinaison de ces deux informations se fait en aval, apreés le calcul neutronique et
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la puissance de ce type de méthode dépend du systéme étudié. Nous allons maintenant décrire
les méthodes stochastiques de propagation d’incertitudes qui ne font plus d’hypothéses sur les
données d’entrées, ni sur la linéarité des méthodes de résolution employées et dont la difficulté de
mise en ceuvre est indépendante du systéme que Uon étudie.

2.3 Propagation stochastique des incertitudes

Les paragraphes précédents passent sous silence le fait que les incertitudes en général et
celles associées aux données nucléaires en particulier ne sont pas cantonnées a un voisinage
de la situation nominale. L’hypothése de voisinage était fondamentale de la formule du sand-
wich. L’idée forte de cette partie est de détailler une famille de méthodes qui permettent de
parcourir I'intervalle d’incertitude dans son intégralité. On ressuscite en fait une ancienne
idée, impossible a mettre en ceuvre jusqu’a date, car I'ingénieur était limité par les moyens de
calculs informatiques a sa disposition. Donald L. Smith, du laboratoire national d’Argonne,
écrivait en 2005 a ce propos [38] :

“Researchers should cease trying to be clever in devising refinements to old methods that were
developed when computational resources were limited. Instead, their creative instincts should be
re-directed to unleashing the full potential of computers for brute force analysis”

En filigrane apparait une mention & la loi de Moore* : Smith promeut Iutilisation intensive
de toujours plus nombreux moyens de calculs afin de s’affranchir d’éventuelles approxima-
tions engendrées par les modeéles physiques. Ainsi, pour revenir a notre contexte d’étude, il
s’agit simplement de conduire un nombre suffisant de simulations afin de construire les lois
de densités de probabilités de sortie décrivant les grandeurs qui nous intéressent.

Via ce type de méthodes (dites méthodes stochastiques) :

* Les phénomeénes d’entrée peuvent étre décrits par des lois de densité de probabilité
quelconques, discontinues ou a seuil.

* Les hypothéses inhérentes aux méthodes déterministes sont levées. En particulier, on
ne se restreint plus a des perturbations élémentaires autour d’'une valeur nominale. Il
est, de ce fait, possible d’obtenir des quantiles relatifs a des situations extrémes, des
quantiles a 95 % par exemple avec une fidélité quantifiée.

* De plus, les écueils de convergence des méthodes numériques n’existent plus. Ils font
place, en revanche, a des problémes de convergences numériques caractérisant la pré-
cision de la solution : c’est une caractéristique des méthodes Monte-Carlo.

2.3.1 Etat de l’art

Cette partie propose un panorama non exhaustif mais caractéristique des études Monte-
Carlo en cours. C’est un domaine d’étude tres actif a 'échelle internationale.

La méthode Total Monte-Carlo (ou TMC) [40] s’attache a propager les incertitudes dues au
données nucléaires depuis leur prime origine : les parametres de résonances et des modeles
nucléaires sont échantillonnées et un grand nombre de fichiers ENDF sont produits. Tous

“*La loi de Moore se rapporte a l'assertion que Gordon Moore (1929-) a formalisée en 1965 : le nombre de
transistors intégrés dans les circuits intégrés en silicium doublera tous les 2 ans jusqu’a ce que les transistors
soit réduits a la taille de ’'atome. Dans les faits, cette croissance a été ralentie ces derniéres années mais reste
toujours importante et 'on n’a toujours pas atteint cette asymptote. Par ailleurs, les besoins en précision de calculs
industriels sont tels qu’ils suivent 'accroissement des possibilités offertes par les ordinateurs de telle maniere que
les besoins ne sont jamais assouvis. [39]
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sont convertis avec NJOY pour obtenir un jeu de spectres de sections efficaces continus en
énergie et autant de simulations indépendantes sont conduites (avec des codes Monte-Carlo).
Aprés analyse statistique, des informations sur les distributions de sortie sont déduites. Un
énorme avantage de la méthode TMC est qu’elle n’utilise pas de bibliotheques de covariances
discrétisées en énergie. La méthode TMC ouvre également une possibilité de propagation
d’incertitudes négligées traditionnellement, les sections double différentielles de diffusion
par exemple. Malgré cela, elles sont relativement peu efficaces quand elles emploient des
codes Monte-Carlo, méme si des travaux ont conduits a son amélioration [41]. Des études
ont été menées a ’échelle assemblage avec 'ensemble de codes SHARKX par Wieselquist et
al. [42],

L’outil SAmpling of Nuclear Data and uncertaintY (SANDY), développé au SCK-CEN [43]
permet d’échantillonner les données nucléaires d’intérét a partir des fichiers ENDF bruts en
combinant I'information fournie sur les incertitudes associées aux sections efficaces ponc-
tuelles et celles associées aux parametres de résonances. Il permet de produire des biblio-
theéques de sections efficaces perturbées et peut étre utilisé en outil boite noire en association
avec un code déterministe ou Monte-Carlo. De plus, il integre des outils de décomposition de
la variance, type ANOVA [44]. Une application a I'incertitude associée a la diffusion élastique
du sodium propagée a I’échelle assemblage ainsi que sur un cceur SFR type ASTRID et I'ins-
tallation MYRRHA est détaillée dans [45]. Un outil analogue est également développé par
I'Université de Nagoya [46] ou a I'Institut Paul Scherrer (PSI) pour MCNPX [47].

D’autres groupes de recherche choisissent de se placer au dela des calculs spectraux pour
calculer leur incertitudes. C’est le cas de lautorité de slireté allemande (Gesellschaft fiir
Anlagen- und Reaktorsicherheit -GRS- mbH). Une étude stochastique a été réalisée en per-
turbant les sections efficaces autoprotégées par le code spectral. Il s’agit de I'outil XSUSA
(“Cross section uncertainty and sensitivity analysis“) dont une application est présentée en
[48]. C’est aussi le cas de la méthode que nous allons maintenant présenter.

2.3.2 Position de notre méthode : la méthode SMC

Nous introduisons maintenant la méthode SIMPLE MONTE-CARLO (SMC) grace au dia-
gramme 2.2. On tient compte des incertitudes sur les données nucléaires en amont, avant le
calcul neutronique : en cela, il s’agit bien d’'une méthode stochastique.

On part d’une bibliotheque de sections efficaces autoprotégées et condensées, produite a
I'étape réseau, et on I’échantillonne grace a des covariances produites sur le méme maillage
énergétique pour réaliser de nombreux calculs de coeur. Les fonctions de réponse subissent un
traitement statistique pour déduire I'incertitude en sortie associée. De plus, les perturbations
élémentaires interviennent apres la production de sections efficaces. La méthode que nous
proposons ici se distingue ainsi des méthodes Total-MonteCarlo (TMC), qui elles, prennent en
compte l'incertitude dés les parameétres de résonances des sections efficaces. Nous décrirons
plus précisément les aspects mathématiques de notre méthode dans le chapitre 4.
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Points-clés du chapitre : Méthodes de propagation des incertitudes

* Le mot incertitudes recoupe une variété importante de notions. Le physicien retien-
dra essentiellement deux définitions :

- Un point de vue fréquentiste : I'incertitude est une image du comportement
asymptotique du phénomene, autrement dit si on répete la mesure ou 'expé-
rience un nombre infini de fois.

— Un point de vue bayeésien : l'incertitude telle qu’elle est donnée a date est
caractéristique de 'ensemble des connaissances a date du phénomene.

Meéme si ces deux manieres de voir I'incertitude convergent vers le méme résultat,
il est important de garder a l'esprit les deux définitions.

* De plus, il existe deux manieres de propager I'incertitude en neutronique :

— des méthodes dites déterministes, certes rapides mais dont les hypotheses
restreignent le champ d’application a un nombre limité de fonctions de ré-
ponses. En outre, le résultat est difficile a obtenir dans le cas de grands cceurs.

- des méthodes qualifiées de stochastiques dont la grande force est de ne faire
aucune hypothése en entrée. Néanmoins, leur précision est dépendante de la
puissance de calcul utilisée pour produire le résultat.

* Finalement, grace a 'augmentation croissante des ressources informatiques a notre
disposition, on peut tout de méme envisager une propagation stochastique des in-
certitudes neutroniques avec une précision suffisante.
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FIGURE 2.2 — Position de la méthode SMC en regard des autres méthodes
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Calcul neutronique précis d'un
Réacteur a Eau Légere

Apres avoir avoir considéré quelques aspects théoriques de la sensibilité des grands cceurs,
esquissé une approche possible pour la mettre en évidence, ce chapitre sera 'occasion de pré-
senter les méthodes les plus courantes de calcul de la valeur propre ainsi que du flux a travers
la résolution de I'équation du transport de Boltzmann. Malgré sa linéarité, la résolution de
cette équation reste complexe. Preuve en est qu’aucune solution analytique de '’équation de
Boltzmann n’existe. On s’en convainc d’autant plus quand on considere la variation des sec-
tions efficaces en fonction de I'énergie : une expression simple de la section efficace semble
hors de portée. ..

Par conséquent, pour résoudre numériquement cette équation, deux familles de codes
basées sur des approches tres différentes existent :

* les codes déterministes résolvent directement I’équation du transport, discrétisée au
préalable en énergie, en espace et en angle avec des méthodes numériques adaptées.

* les codes stochastiques, aussi appelés Monte-Carlo, simulent l'histoire individuelle de
millions de particules a travers leurs probabilités d’interactions et font ensuite un trai-
tement statistique des résultats.

Nous détaillerons alors les étapes de validation qui ont permis d’aboutir a un schéma de
calcul projet adapté a une étude stochastique avec le code déterministe APOLLO2 développé
au CEA. Il répondra en particulier a un compromis rapidité/précision/cofit en ressources de
calcul conforme a une étude stochastique.
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3.1 Résolution probabiliste : exacte mais coliteuse

3.1.1 Principe

L’approche probabiliste (ou Monte-Carlo, du nom du quartier des casinos de Monaco)
aborde la résolution exacte de I'’équation de Boltzmann.

La méthode de résolution considérée consiste en la simulation la plus fidele possible du
cheminement individuel de chacun des neutrons. En ce sens, on modélise la vie de chacun des
neutrons, depuis sa naissance jusqu’a sa mort par un processus discret markovien. L’état de
la particule a I'étape (n) est déterminé par son état a 'étape (n-1). On présente en figure 3.1
I'algorithme de principe de simulation de I'histoire d'un neutron seul par la méthode Monte-
Carlo. Les fissions sont comptabilisées dans les absorptions (du point de vue du neutron
incident) et les processus de collision sont mis en valeur par un fond bleu.

Néanmoins, étant donné la quantité énorme de neutrons produits par seconde dans un
réacteur (quelques 10'?) il n’est pas envisageable de les simuler tous. C’est pour cela qu’on
simule un nombre limité d’histoires. Un encaissement (ou score) approprié donne finalement
la valeur moyenne de la fonction de réponse avec sa précision. A titre d’exemple, on peut
tirer, en premiere approximation, une valeur de keff admissible pour un REP (a quelques
pem prés) ou une puissance assemblage & 1 % (10) avec 10” histoires.

Cette approche résout I’équation du transport sans approximations (en particulier, le trai-
tement de la variable énergétique est ponctuel, pas de mise en groupe) et pour des géomé-
tries tridimensionnelles quelconques, c’est par conséquent le moyen de calcul le plus précis
dont on dispose. En ce sens, cela constitue une méthode de résolution de référence pour le
neutronicien.

Le revers de la médaille de cette méthode réside dans le temps de calcul nécessaire pour
obtenir une convergence statistique acceptable : plus le motif est grand ou plus les milieux
sont absorbants, plus la convergence statistique est difficile a atteindre. C’est pour cela que les
calculs Monte Carlo a I’échelle réacteur se font en régime stationnaire. Les calculs évoluants
sont utilisés la majeure partie du temps a des fins de validation. Ce ne sont pas, a 'heure
actuelle, des codes adaptés aux études industrielles de cceurs critiques. [49]

3.1.2 Le code TRIPOLI4

La méthode de résolution stochastique de I'’équation de Boltzmann est implémentée dans
un code développé par le CEA, TRiPoLI4® [50] pour réaliser le transport couplé de particules
telles que I’électron, le positron, le neutron et le photon. Son domaine d’application comprend
bien siir la physique des réacteurs mais englobe également les calculs de radioprotection,
ainsi que I'échauffement gamma des structures. Dans ce code, les particules sont organisées
en batches, chacun peuplé d'un nombre donné de particules.

Pour estimer le keff I'utilisateur a accés a trois estimateurs différents, particulierement
utilisés dans le cas des études de criticité :

* KSTEP correspond au rapport du poids des neutrons de fission du batch n qui serviront
de source pour le batch (n+1) sur celui des neutrons sources du batch (n).

. vo' P .. .
* KCOLL encaisse th neutrons de fission a chaque collision avec un noyau .

* KTRACK compte les neutrons produits par fission sur une trajectoire de longueur [,
vl
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En outre, méme si la méthode simule des répliques de neutrons voulus indépendants, il existe
une corrélation inter-batches, liée intrinsequement a la détermination du keff par itération
de la puissance (nous avons déja examiné les principes de cette méthode en section 1.3.1)
en mode critique. La définition de I'estimateur KSTEP met en évidence ce lien : les neu-
trons du batch (n+1) dépendront directement du batch (n). Par suite, cette autocorrélation
temporelle', se transforme en corrélation spatiale car, en particulier, une surestimation des
sources de fission au batch n dans une maille spatiale donnée entraine une surestimation de
la population de neutrons dans les mailles spatiales voisines. Pour réduire cette corrélation
temporelle, on propose de remplacer la valeur fournie par un ensemble de batches par leur
moyenne (binning method ou méthode des paquets) [51]. La méthode des paquets a été mise
en ceuvre pour des calculs de coeurs GEN-III 3D modélisés complétement a I'état HZP lors de
précédentes études.

Nous avons utilisé ce code de calcul pour réaliser des calculs de référence, de maniére
a quantifier le biais induit par 'approche déterministe grace a la méthode de Vérification,
Validation, Qualification et Quantification des Incertitudes (VVQI) (section 3.6).

3.2 Résolution déterministe : rapide mais approchée

Dans les codes déterministes, il s’agit de discrétiser les opérateurs de '’équation de Boltz-
mann dans 'espace des phases (7, F, ) :

3.2.1 Troncature de 'opérateur de transfert H
En subissant des diffusions successives, le neutron voit a la fois son énergie et sa direction

modifiées. Une premiére idée est donc de découpler ces deux phénomeénes en raffinant la
modélisation de 'opérateur de transfert.

Projetons la composante angulaire des sections efficaces de transfert sur la base des poly-
nomes de Legendre

1 [e.@]
Yo(r,E' = E,Q'.Q) = e > 2k + 1)k (r, E' — E)P(Q.Q) (3.1)
7
k=0
avec X, (7, E' — E) les moments d’ordre k de la section de transfert :

Yor(r,E' = E) :/ Y(r, E' — E, Q' .Q)P,(Q.Q)d*Q (3.2)
47

On remarquera en passant que le coefficien
position.

t 2:t1 dans (3.1) permet de normer la décom-

Définition 3.1. Les polynomes de Legendre sont exprimés a partir des harmoniques sphé-
riques Ay, construits comme les fonctions propres réelles de la partie angulaire du Laplacien
en coordonnées sphériques :

P .Q) = 2k+ ZAM ). A% () (3.3)
l_—k

1du point de vue de la convergence des sources de fission
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De méme qu’en (3.1), le flux angulaire est développable sur la base des harmoniques
sphériques :

oo =k
G(r B, Q) => > éulr,E)Au(Q) (3.4)
k=01l=—k

en ayant défini les moments du flux angulaire de la maniére suivante :

Définition 3.2. Les moments du flux angulaire ¢y; sont définis par :
pri(r, E) = / Ay (Q)é(r, E,Q)d*Q (3.5)
4

Le flux scalaire tel que défini dans la méthode des probabilités de collision en (3.10) est ainsi
le moment du flux angulaire d’ordre 0, ¢. Le vecteur courant de flux (dans la loi de Fick par
exemple) correspond quant a lui aux moments du flux angulaire d’ordre 1 (¢1_1, ¢10, P11)
dans le plan cartésien. O

Finalement, on exprime 'opérateur de transfert en substituant la section efficace macro-
scopique de transfert par son expression développée sur la base des polynomes de Legendre
pour aboutir a (3.6)

[H)(r,E) Z Z A (22 / Sou(r, B = E)pp(r, E')dE' (3.6)

k 0l=—k

L’expression de l'opérateur H telle que présentée en (3.6) est rigoureusement exacte et
ne présente aucune approximation. Néanmoins, en pratique, on choisit de se restreindre aux
premiéres harmoniques en tronquant la sommation aux N premiers ordres. L'ordre d’aniso-
tropie maximal considéré est ainsi défini. En abrégé, on se réféerera a cette approximation
sous I'appellation “approximation Py”.

3.2.2 Discrétisation en espace : variable r

Une fois que la discrétisation en énergie et en espace est réalisée, on discrétise le systéme
en mailles spatiales. Voici quelques schémas d’intégration possibles :

* La méthode des différences finies remplace les dérivées par des taux de variations du flux
écrits aux noeuds ou au centre des mailles. Cette méthode est facilement exploitable
dans le cas d'un REP ou les mailles sont carrées mais I'est difficilement pour les RNR
ol les mailles de calcul de flux sont hexagonales. La vitesse de convergence de I'al-
gorithme des éléments finis s’exprime en O(h?) ol h est le pas maximum du maillage
spatial. Cette lenteur de convergence a conduit les ingénieurs a développer de nouvelles
méthodes d’approximation spatiales, les méthodes nodales et éléments finis.

* Les méthodes nodales sont des méthodes semi-analytiques de résolution dont les incon-
nues sont a la fois le flux et les fuites transverses de neutrons a l'interface des mailles.
Ce sont des méthodes de résolution qui s’apparentent a des méthodes types éléments
finis mais qui souffrent de fondements mathématiques nécessaires a I'introduction d’'un
opérateur adjoint. Voir [52] pour une description plus détaillée.

* Les méthodes des éléments finis généralisent les différences finies en approximant la
forme du flux dans la maille par un polynome d’ordre k quelconque. On augmente
ainsi la vitesse de convergence en O(h¥*!). Ces méthodes fournissent une solution
continue pour le flux, mais ne contraignent pas le courant neutronique (sa dérivée).
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Cela peut ainsi aboutir a des discontinuités fortes aux interfaces coeur-réflecteur ou
quand la composition d’assemblages voisins est trés variable (UOx-MOx par exemple).
On peut remédier a cela en ne résolvant pas des équations ot linconnue est le flux
mais le courant neutronique. On ajoute alors des facteurs de discontinuités du flux
pour fermer le probléme.

3.2.3 Discrétisation en angle : variable 2

On citera trois méthodes pour le traitement de la variable angulaire du flux :

e La méthode des ordonnées discretes ou méthode Sy consiste a choisir un ensemble
discret de directions dans 'espace (£2,,)1..y et d’écrire I’équation du transport pour ces
directions :

Q'qu(’r’ Qn) + Et(r’ E)@(T, Qn)
S(r,Qn, E)

? 3.7)

—/ dE’/ Y (r, QY = Qn, E' = E)o(r, ¥, E') +
0 47

Pour évaluer lintégrale sur les angles [, d*Q'S,(r, ' — Qp, E' — E)¢(r, ¥, E'), on
utilise une quadrature du type Gauss-Legendre. En écrivant N équations couplées, un
systéeme d’équations est obtenu auquel il faut appliquer une discrétisation en espace.

Dans le cas de milieux fortement absorbants ou présentant des vides, il est possible de
“manquer des sources” a partir d'une discrétisation angulaire arbitraire et aboutir a des
valeurs de flux nulles, non physiques dans certaines directions (effet de raies). Pour
pallier ce probleme, on doit raffiner le maillage angulaire.

* La méthode Py tire parti du fait que les harmoniques sphériques du flux forment une
base orthonormée complete de I'espace des angles. En géométrie unidimensionnelle,
les harmoniques sphériques deviennent les polynémes de Legendre, d’ot le nom de la
méthode. On développe donc la dépendance angulaire du flux sur la base des harmo-
niques sphériques.

Sr Q)= Y dh(r)Y (D) (3.8)

m=01l=—m

Cette méthode a I'avantage d’étre toujours possible a mettre en ceuvre, mais elle est
lourde. Les coefficients des différentes composantes sont difficiles a exprimer analyti-
quement et les équations différentielles en espace obtenues sont fortement couplées.

C’est pour cela qu’en pratique, peu de codes industriels utilisent cette approche. Tou-
tefois, dans les années 60, E. M. Gelbard [53] a proposé une méthode permettant de
simplifier le traitement des problemes multidimensionnels, la méthode SPy (“Simpli-
fied Py method”) actuellement implémentée dans les solveurs coeurs de flux MINOS et
MINARET des codes CRONOS2 et APOLLO3.

* L’approximation de la diffusion permet de simplifier grandement I'opérateur de Boltz-
mann afin d’obtenir une équation simple. Elle postule que :

— La section efficace d’absorption est tres petite devant la section efficace totale :
Y, << X, ce qui en pratique revient a dire que la section de diffusion est majori-
taire par rapport a la section totale.

— Le gradient du flux entre chacune des mailles est faible, c’est-a-dire qu’il y a peu
de discontinuités d’absorption a la traversée dune surface.
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L’équation que I'on obtient apres simplification est relativement bien connue dans de
nombreux domaines de physique. Elle bénéficie par conséquent de nombreuses mé-
thodes numériques de résolution.

YXI(r)p?(r) — V.DI(r)VeI(r) = S9(r) (3.9

- XJ(r)¢9(r) est le taux de disparition des neutrons du groupe g. Il s’agit du taux de
réaction total moins le taux de diffusion des neutrons de g vers g.

- DI(r)V¢9(r) est le courant de fuite des neutrons. Le fait qu’il soit proportionnel
au gradient de flux est un résultat connu sous le nom de loi de Fick.

— S9(r) est le terme source de neutrons.

Cette approximation est robuste, dans la mesure ou elle fournit souvent des résultats
acceptables, méme en dehors du domaine dans lequel elle a été établie!

3.2.4 Discrétisation en espace et en angle a énergie fixée
3.2.4.1 La méthode des probabilités de collision

La méthode des probabilités de collision ou méthode FP;; résout 'équation du transport
stationnaire (1.9) intégrée sur la variable €2. Cette méthode donne alors accés au flux sca-
laire. Elle divise la géométrie de calcul en diverses régions homogenes ou le terme de source
extérieure est supposé uniforme.

L’équation du transport se met alors sous la forme suivante :

VP = Pyy.Q (3.10)
Ou:
* & représente le flux discrétisé en espace et en énergie dans les différentes mailles.
* V et X représentent les vecteurs des volumes et des sections de ces mailles.

* @ représente le vecteur émission des neutrons.

* Py représente la matrice de collision.

La probabilité de collision P;; représente la probabilité que possede un neutron émis de
facon supposée uniforme et isotrope dans une maille i de réaliser sa premiere interaction
dans la maille j. En notant 7 le parcours optique, ce terme de collision s’écrit :

1 e—’r(r,r’) .
P = /dgr/dBT'/QZ(T) (3.11)

L'objectif des P;; est de déterminer ces différents termes de collisions en utilisant des
quadratures adaptées. Une fois ces valeurs calculées, il est possible de remonter au flux a
laide de (3.10).

L’avantage de cette méthode est donc de pouvoir résoudre '’équation du transport sans
contrainte sur la géométrie. En revanche, 'information angulaire sur le flux est perdue® car
le résultat obtenu est le flux scalaire. De plus, la mise en forme matricielle rend ces méthodes
trés cofliteuses en temps de calcul lorsque le nombre de mailles augmente.

Zpour en tenir compte, on peut quand méme postuler une dépendance linéaire en cosf du flux aux interfaces,
ce qui impose de modifier les sources @ et Py v . Dans ce cas, on parle d’hypothese ROTH-UP1.
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FIGURE 3.2 — Discrétisation en espace et en angle pour la méthode des caractéristiques

3.2.4.2 La Méthode des Caractéristiques

La Méthode des Caractéristiques (MOC) est la méthode qui nous intéressera plus particu-
lierement dans ce manuscrit car elle fournit de bons résultats sur des géométries hétérogenes
non structurées. La résolution du probléme se décompose en deux étapes :

* Le tracgage. Il s’agit de tracer des trajectoires traversant le domaine a traiter. L'intégra-
lité du traitement de la géométrie et des conditions aux limites est effectué durant cette
phase. C’est aussi elle qui détermine le degré de discrétisation dans la direction trans-
verse. Effectuée seulement une fois au début du calcul, elle requiert relativement peu
de ressources de traitement. En revanche, les données calculées et stockées durant le
tracage peuvent devenir trés volumineuses; la réduction de la taille de ces données est
donc un enjeu important et croit avec la taille du domaine a traiter.

* Le balayage. Il s’agit de la phase durant laquelle le flux angulaire est évalué. Toutes les
informations géométriques nécessaires au bon déroulement du balayage ont déja été
précalculées et stockées durant la phase de tracage. Le balayage est réalisé a chaque
itération ; son optimisation est donc primordiale pour la bonne efficacité du solveur.

Nous allons résumer ici 'approche présentée dans [54] a partir de '’équation de transport.
Partons de ’équation du transport multigroupe écrite dans un groupe donné g :

Q.VeI(r, Q) + X9(r)¢? (r, Q) = 5(r, Q) (3.12)

Discrétisation spatiale On se place dans un domaine D, éventuellement non structuré,
divisé en régions homogenes D;
D= |J D
i=1,0,1

avec des termes sources et des sections efficaces spatialement constants par région D;.

Discrétisation angulaire De la méme maniere que la méthode Sy, on choisit une discré-
tisation en angles (Qn, wWn)n=1..N- On se place a direction angulaire fixée en omettant les in-
dices n. Pour chaque direction 3, une ligne caractéristique intercepte chacun des domaines D;
selon des points d’entrée et de sortie entre lesquels 'approximation de régions homogenes est
valable La figure 3.2 présente nos notations. On se place dans le repére (O, €2, ) : chaque
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FIGURE 3.3 — Tracages pour la méthode des caractéristiques

point est repéré par s, i, ce qui définit la caractéristique concernée, et par s, son abscisse
curviligne le long de la caractéristique.

P s, 45O (3.13)
N——

—
Tok

En projetant 'équation du transport sur la caractéristique de direction 2,

%
vﬁ@"wdsﬂ)m(@ﬂgwmﬁmzsmﬂm (3.14)

Les sections efficaces ainsi que les sources sont constantes dans D; donc :

_)
do(7oh + s€3)

o 4ol 4 s = 5 (3.15)

Intégrons entre le point d’entrée s’ et le point de sortie s” pour obtenir '’équation de trans-
mission :

o(roh +5"0) = ¢rgh + 5 D)e =l p 27 "1 g, (3.16)

ol IF = s” — s est la longueur du segment dont les deux extrémités sont sur la frontiére 9D

L’équation de bilan est obtenue en moyennant (3.15) sur le parcours optique (variable s)
depuis I'entrée de la maille homogéene (s’) jusqu’a sa sortie (s”).

N , —
- o(roi +5' Q) — o(rop +5"€2) | S; 31
@bi = Eifk + iz (3.17)

La notion de bilan est bien retrouvée ici : en multipliant (3.17) par X;, on retrouve une
relation _d)e conservation du taux de réaction dans le volume D; mesuré selon la direction an-
gulaire } : ;0% réactions par cm? se partagent entre le nombre de disparitions de neutrons
dans le volume (fuites, captures et diffusions) et le nombre de réactions sources de neutrons.

Un des avantages de la méthode MOC est de contourner I'effet de raies de la méthode Sy .

Prise en compte des conditions aux limites On peut envisager des conditions aux limites
pour des domaines de deux sortes : ouverts ou fermés. (figure 3.3).
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Le cas des domaines ouverts, c’est-a-dire qui comportent au moins une frontiére ouverte
est relativement simple en interrompant la caractéristique a la sortie du domaine (correspon-
dant a une condition aux limites de vide).

Le cas d’'un domaine fermé est plus délicat : en effet, le tracage de la caractéristique se
fait sur une géométrie délimitée par des réflexions, ce qui correspond conceptuellement a un
réseau infini. Jusqu'ou arréter les caractéristiques? La technique privilégiée dans APOLLO2
consiste a traiter de maniére exacte les conditions aux limites en considérant des trajectoires
cycliques. Il est possible de montrer que de telles trajectoires existent [55] et repassent, apres
un certain nombre de conditions aux limites, par leur point de départ. Le tragage n’est ainsi
nécessaire que pour une seule période. Au prix d'une complexification du balayage, on réduit
le nombre de caractéristiques.

3.2.5 Discrétisation en énergie : variable E

Comme évoqué précédemment, on comprend qu'une modélisation simple des sections
efficaces remplacera avantageusement la prise en compte des nombreuses résonances qui dé-
crivent I'interaction neutron-noyau dans un réacteur. L’approximation correspondante repose
donc sur une partition sans recouvrement du domaine énergétique en G groupes sur lesquels
chaque grandeur est constante. Dans ce document, on indicera les groupes énergétiques par
g. Il est important de noter quun indice est d’autant plus bas que 1'’énergie considérée est
grande ce qui traduit le fait que le neutron nait a haute énergie et est ralenti jusqu’a absorp-
tion. L’ensemble des groupes d’énergie se nomme un maillage énergétique.

La définition du maillage dépend du type de réacteur étudié et de la précision que I'on
veut atteindre (cf. les notions de validation section 3.6). En effet, dans le cas d’'un REP ou le
ralentissement des neutrons est essentiel, le maillage doit décrire suffisamment finement les
résonances des principaux matériaux.

Dans ce cadre, ’équation de Boltzmann dégénére en un systeme de G équations monoci-
nétiques couplées. Les inconnues du probleme deviennent alors la valeur propre \ et les flux
multigroupes ¢9(r, Q) pour lesquels sont adaptés les opérateurs de production, transfert et
absorption :

L’opérateur de transfert H est discrétisé en H9 9.

K
HO 29(r,9) = — 3 5079r) 3 Au(9)6f,(r) (3.18)

On fait alors le choix de distinguer les groupes de départ des neutrons en définissant des
opérateurs spécifiques :

* lopérateur de self-scattering, autrement dit de diffusion d’un groupe d’énergie vers lui-

! !
A g—g _ 79’ —g
méme, Hself = Hg,:g

* l'opérateur de down-scattering, autrement dit de diffusion d’'un groupe d’énergie haute

Iy .. 7 g'—g . g’ —g
VErs un groupe d energie lnferleure, Hdown = Hg’>g

* Popérateur d’up-scattering, autrement dit de diffusion d'un groupe d’énergie basse (en
! /
pratique thermique) vers un groupe d’énergie supérieure, H, " = H? 9

g'<g
L’opérateur de production F est discrétisé en F'Y
1 Nyiss G . /
Fol(r, @) = — 3 x(r) > /s r)o7 () (3.19)
j=1 g'=1
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Finalement, les G équations monocinétiques a résoudre seront de la forme

G

[Q.V +3{(r, E)|¢?(r, Q) = > [H¢) 79(r, Q) + éff[Fqﬁ]g(r, Q) (3.20)

g'=1

Les codes de calcul déterministes résolvent I'équation de transport des neutrons gréce
aux discrétisations que nous venons de présenter. Ils sont en général divisés en deux par-
ties, un code dit réseau, qui géneére les sections efficaces adaptées au systéme et un code
ceeur qui calcule spécifiquement le flux dans chacune des mailles de calcul. On peut citer les
couples CASMO/SIMULATE (USA), DRAGON/TRIVAC (Université Polytechnique Montréal)
et APOLLO2/CRONOS2 (CEA). Une liste exhaustive est présentée dans [56]. APOLLO2 sera
présenté plus en détail dans la section 3.4, c’est le code qui a été utilisé pour ce travail.

Une fois défini le maillage énergétique de calcul, il faut décrire la maniére dont on passe
d’une section efficace ponctuelle en énergie (fournie par les évaluateurs) a une section effi-
cace multigroupe c’est-a-dire a une section efficace constante sur chacun des groupes d’éner-

gie.

Pour cela, méme si le flux neutronique est au cceur des méthodes de résolution des équa-
tions de Boltzmann, on cherchera a conserver les taux de réactions des isotopes du réacteur
dans chaque groupe d’énergie, car c’est la grandeur qui est mesurée par 'expérimentateur :

Définition 3.3. Pour une réaction R, un isotope i et une énergie E donnés, le taux de réaction
macroscopique 75 est défini par :

Th(r, E) = n'ay(r, E)Yp(r, E) = Xo(r, B)é(r, E) (3.21)

 n' est la densité des noyaux de Iisotope i
* 0% (E) sa section efficace microscopique de réaction

* ¢ le flux angulaire en ce point

D’un point de vue plus physique, il s’agit du nombre de réactions ayant lieu en un point par
unité de temps. Le taux de réaction s’exprime en cm 35~ 1. O

On définit donc les sections efficaces multigroupes de la réaction R du groupe g, of, et
les sections efficaces multigroupes de transfert, o5 r(¢’ — ¢, — Q) en pondérant par le
flux ponctuel en énergie ¢(r, E'). La dépendance en angle est ainsi omise car on obtient des
sections efficaces indépendantes de I'angle.

ox(E)o(r, B)dE

J, ¢(r,E)dE
On voit ainsi que la définition des sections efficaces multigroupes (3.22) fait intervenir le flux
scalaire ¢(r, E') lui méme inconnu. Il nous faut donc choisir un flux de pondération judicieux
pour construire le jeu de sections efficaces nécessaire a la résolution du probléme réel.

Les sections obtenues en utilisant un flux de pondération connu seront qualifiées de sec-
tions efficaces multigroupes a dilution infinie tandis que celles obtenues en utilisant un flux de
pondération dépendant du probléeme étudié seront appelées sections efficaces multigroupes
autoprotégées. Les paragraphes suivants permettront d’expliciter la notion de dilution et de la
mettre en relation avec le phénomeéne d’autoprotection®.

3L’autoprotection a donné lieu & de nombreux travaux de recherches et des modélisations toujours plus so-
phistiquées ont été mise en place. Le lecteur intéressé se tournera avec avantage vers la monographie de la DEN
[56] pour une premiere approche concise. Différentes théses et rapports techniques édités au CEA , [57, 58, 59]
entre autres, permettent d’en compléter les développements.
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FIGURE 3.4 - Flux normalisé (intégrale = 1) d’'un assemblage enrichi en 235 4 2.1 % calculé a 281
groupes sans crayon gadolinié homogénéisé

3.3 Phénomene d’autoprotection des résonances

Point de vue énergétique Dans un milieu donné, le flux se creuse d’autant plus que la
section efficace totale du milieu est importante, a fortiori au niveau des résonances, ou les
variations de sections décrivent plusieurs décades. Cela a pour effet direct de faire dispa-
raitre moins de neutrons qu’on pourrait s’y attendre sans dépression du flux a ce niveau.
La figure 3.4 montre le flux normalisé d’un assemblage enrichi & 2.1 % en 23°U calculé en
milieu infini. On y distingue une forme macroscopique de flux, a savoir une maxwellienne
thermique et un spectre de Watt de fission modulés par les résonances des noyaux diffusants
qui causent des dépressions de flux.

Le taux de réaction, en tant que produit des deux, conjugue ces deux effets : il subit des
variations beaucoup plus faibles que celles des sections efficaces ou que du flux car les deux
variations se compensent. On en présente une illustration en figure 3.5. En bleu, la résonance
de la section totale, en rouge le creusement de flux au regard de la résonance et en vert le
tracé du taux de réaction, assez lisse fonction de ’énergie.

Point de vue spatial Par ailleurs, le phénomene d’autoprotection se manifeste dans I'es-
pace : un neutron d’énergie 6.67 eV a un libre parcours moyen dans le combustible de I'ordre
de la centaine de um dans le crayon combustible, ce qui est tres petit devant son rayon
(4 mm). Le flux sera donc creusé au centre du crayon tandis que la périphérie sera plus ir-
radiée. C’est pourquoi on maille au minimum le crayon combustible avec quatre couronnes
radiales. Le phénomene est encore plus visible dans le cas des crayons gadolinium, ce qui
justifie un maillage a 6 couronnes minimum sur sa périphérie (cet effet de peau, ou rim effect
en anglais est encore plus marqué en évolution, son usure sous flux se produit en effet en
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Uranium 238 — Résonance a 6,67 eV
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FIGURE 3.5 - Illustration du phénoméne d’autoprotection

pelures d’oignon [60], tout comme la production de plutonium en couronnes dans le crayon).

Pour des besoins de description physique des phénomeénes, on introduit une nouvelle va-
riable, la 1éthargie, remplacant I'énergie de la maniere suivante :

Définition 3.4. La léthargie, notée u, est définie comme

"w = —zn(E£> — In(Ey) — In(E) (3.23)
0

avec Fy une énergie de référence. O

On peut faire de la léthargie une interprétation physique intéressante. Un neutron issu
d’une fission (ayant une haute énergie) va gagner en léthargie pour arriver dans le domaine
thermique. Le choix d’une unité logarithmique vient de la largeur du domaine énergétique :
on parle d'une dizaine de décades. Enfin, on fixe traditionnellement 'origine des 1éthargies
au maximum en énergie du domaine étudié. On remarquera également le signe moins, qui
conduit a la construction d’une échelle croissante en léthargie au cours de la vie du neutron.

En se placant hors du spectre de fission, faisons un bilan neutronique a la léthargie u
pour un milieu homogéne contenant des noyaux combustible (notation c¢) et des noyaux
modérateurs (notation m) mélangés :

S (w)() = [Re(w) + Ron(u)] () (3.24)

Départs Arrivées

avec

Re(u) = [ Es(u)P(u/ — u)p(u')du la densité de neutrons ralentis a la 1éthargie

u du combustible et la densité

R, (u) de neutrons ralentis par le modérateur.

* ¢; le gain maximal de 1éthargie par choc du matériau i

P(u" — wu) la probabilité de diffusion de u’ vers u. Si le choc est élastique et isotrope

(u—u)
dans le centre de masse, P(v' — u) = 15 ——
—Qsotope
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o Yi(u) = Xf(u) + X" (u) la section efficace totale du milieu

L’équation (3.24) est appelée équation du ralentissement.

On sait que les noyaux 1égers sont les plus efficaces dans le ralentissement, il est donc
raisonnable de poser R.¢(u) < R,,¢(u). Par ailleurs, on peut considérer que R,,¢(u) est
lentement variable en léthargie puisque le gain maximum en léthargie ¢,,, des noyaux modé-
rateurs est tres supérieur a la largeur de résonance des isotopes lourds I'.

Finalement, a l'intérieur de la résonance, on trouve que

Yi(u)p(u) ~ cste
ce qui implique que le flux dans la résonance est en premiere approche proportionnel a #(u)

(spectre dit de Bondarenko). On voit ici que le phénomeéne d’autoprotection n’entre pas en jeu
si la concentration de ’'atome lourd est faible, autrement dit si la dilution est quasi infinie.

Maintenant, pour tenir compte du phénomene d’autoprotection, deux choix sont possibles :

* On peut formuler 'hypothése que les sections efficaces résonnantes et les sources de
ralentissement ne sont pas corrélées. Ceci est vérifié en pratique dans le domaine non
résolu des sections efficaces (domaine prépondérant dans le cas des réacteurs a neu-
trons rapides). On résout alors directement 'équation du ralentissement dans chacune
des régions d’autoprotection, pour chacun des niveaux de sections efficaces considérés,
c’est la méthode des Sous-Groupes.

* Dans le cas typique d'un REP, 'hypothese de décorrélation entre sources de ralentisse-
ment et sections efficaces résonnantes n’est plus vérifiée au bas du domaine énergétique
considéré. De plus, l'utilisation d’'un maillage fin se révele fort coliteuse en ressources
informatiques donc incompatible avec I'utilisation d’'un schéma projet. C’est pour cela
que la modélisation de I'opérateur de ralentissement résonnant est nécessaire. L'objet
des prochains paragraphes est donc de présenter 'approche de modélisation du phé-
nomene d’autoprotection connue sous le nom de formalisme de Livolant-Jeanpierre du
nom de ses deux concepteurs en 1969.

3.3.1 Formalisme de Livolant-Jeanpierre
Cas homogene Prenons d’abord un cas simple : un milieu homogeéne constitué d’un isotope

résonnant (noté 0), de concentration Ny, de section macroscopique totale ¥ et d’un isotope
uniquement modérateur de section totale ¥} (~ 31)

Définition 3.5. Soit R 'opérateur de ralentissement, tel que

Rlg] = / " S u)d()dud

—€

On réécrit 'équation du ralentissement
(83 (u) + 7 (w))p(u) = [Ro(u) + Ri(u)]¢(u) (3.25)
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Pour résoudre cette équation avec des groupes larges, on décompose le flux ¢ en un flux
macroscopique 1 et une fonction de structure fine ¢ sans unité.

L’opérateur de ralentissement pour le noyau lourd porte sur un intervalle de 1éthargie tres
petit. On considére ainsi que que ) ne présente pas de variation brusque sur cet intervalle.

Rolp] = Ro[vp] = ¢ Rolw] (3.26)

L’équation du ralentissement devient alors ’équation de structure fine (3.27)

1 ¥l ),
—R e 3.27
Rl + 5 = (a4 5 ) ¢ (3.27)
En posant 'opérateur microscopique ro = Ry[]/No(par analogie avec les sections efficaces

microscopiques) et la section microscopique o, = X} /Ny appelée aussi section de dilution ou
plus simplement dilution. Avec ces notations, (3.27) se réécrit :

rolip] — (o (u) + ae)p(u) + o =0 (3.28)

On peut considérer que la dilution o, est peu dépendante de la 1éthargie car ¥} peu dépen-
dante de la 1éthargie. C’est pour cela qu'il est possible de résoudre I'équation de structure fine
en milieu homogene de facon exacte pour plusieurs valeurs de o, et de la température T avec
un maillage tres fin en énergie. Ce travail est fait en amont par des codes dédiés au calcul du
ralentissement pur.

Définition 3.6. Les sections efficaces effectives de réaction R de I'isotope résonnant 0 dans le
groupe d’énergie g sont données par :

0.9 1 ug+Aug 0
TReS] T Aug / or(u)p(u)du (3.29)

Ug

O

Revenons a notre but initial : comme dit plus haut, on cherche a conserver le taux de
réaction dans chacun des groupes

g+1
TR = / or(u)o(u)du = pyo%Aug
4 (3.30)

-/ R (@) du

g9

En supposant que la décroissance du flux macroscopique ¢ est faible sur I'intervalle [ug, ug41]
, on peut simplifier le calcul du taux de réaction :

Ug+1

TR =1 / or(u)e(u)du en prenant ¢ = 1) <ug—i—2ug+1> (3.31)
Ug
= PAugop? (3.32)
En égalant (3.30) et (3.32) on trouve
Doyl = b0t (3.33)

c’est-a-dire que la section efficace effective est la section qui permet de conserver les taux de
réaction en prenant le flux macroscopique .
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En conclusion, pour un probléme homogene donné :

1. On calcule la dilution du probléme o, = X! /Nj.

2. On interpole les sections effectives dans chaque groupe a partir des tables déja
réalisées en amont du calcul. ag’é’f 7

3. On calcule la structure fine ¢, dans chaque groupe large a partir de I'’équation de
structure fine et une modélisation adaptée de 'opérateur de ralentissement permet
de déterminer la structure fine sur le maillage multigroupe.

4. On en déduit les sections multigroupes autoprotégées pour la réaction R et I'isotope
résonnant via
0.9
0,9 _ Ireff
O'R =
g

Généralisation au cas hétérogene : cas de deux milieux Dans le cas simple de deux mi-
lieux, par exemple un milieu modérateur et un milieu combustible, il est possible de montrer
que I'équation de structure fine en milieu homogeéne conserve sa forme a la condition de
changer I'expression de la section équivalente en

11— Poo(u)
Ue(u = T(U)O't (U) (3.34)

Elle dépend donc de la probabilité de premiére collison dans le combustible Pyy(u). Dans
I'optique de se ramener a une méthode de résolution analogue a celle dévelopée pour le cas
homogeéne, il faut caractériser le probléme par un parametre indépendant de la 1éthargie. La
section équivalente n’est pas un bon candidat puisque dans le cas présent, elle en dépend via
Poo(u) et 0. Un meilleur choix est la section équivalente vraie, que 'on définit maintenant.

Définition 3.7. La section équivalente homogénéisée ou section équivalente vraie &, est la
valeur de la section efficace équivalente qui conserve I'intégrale effective entre la situation
hétérogene exacte et la configuration homogéne.

Logphomestnes(ay) = 17, (0 (u)) (3.35)

L’intégrale effective étant la quantité

Uth

Iess = / op(u)p(u)du (3.36)

uo

avec

* wug une léthargie origine

* wuy, la 1éthargie correspondant a une coupure thermique donnée

O

L’équation 3.35 est résolue en simplifiant 'opérateur de ralentissement de I'isotope réson-
nant. Plusieurs modeles peuvent étre utilisés :
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* L’approximation résonance étroite (NR), lorsque la largeur I" de la résonance est petite
en regard du gain maximal de léthargie par choc €. Alors rop(u) = oy,0. Les léthargies
u’ contribuant a 'intégrale ryp(u) sont situées en amont de la résonance, 1a ot la section
de diffusion se réduit a la section potentielle et ol ¢ vaut 1.

* L’approximation résonance large (WR) dans le cas contraire ou la largeur I" de la ré-
sonance est grande en regard du gain maximal de léthargie par choc ¢y (typiquement
dans les grandes résonances). Alors rgp(u) = 0.

* L’approximation statistique (ST) consistant a supposer que toutes les résonances du
noyau résonnant sont étroites et statistiquement distribuées dans un groupe d’énergie.
Ce qui s’applique bien au domaine non résolu et a la partie haute du domaine résolu,
ou les résonances, bien qu’étroites, sont nombreuses a 'intérieur d’'un groupe d’énergie.

* Le modele Toute Résonance (TR) [59] vise a s’affranchir de la forme et de la position
des résonances.

Une fois que la section équivalente vraie est trouvée, on peut se ramener au probléme
homogene équivalent et reprendre le procédé d’équivalence présenté dans le cas homogene.

3.3.1.1 Généralisation a un ensemble de milieux quelconque (méthode de Sanchez-
Coste)

On reprend le raisonnement développé dans le cas homogene en tenant compte dune
interaction spatiale plus complexe entre N milieux constitués tous :

* d’un ou de plusieurs noyaux modérateurs (tous regroupés sous l'indice unique 1 méme
s’ils peuvent étre plusieurs et de nature différentes)

e d’'un noyau résonnant 0

Réécrivons le bilan neutronique du début de section dans une région d’indice i :

N
ViSigi = Y ViPji(Role;] + Ruj(65]) (3.37)
j=1

Le flux est certes factorisé de nouveau en flux fin et flux macroscopique, mais ces trois quan-
tités dépendent maintenant de I’espace :

i = Yip; (3.38)

Comme dans le cas homogéne, I'opérateur de ralentissement du noyau résonnant est de
courte portée, on peut donc écrire :

Ry j¢;] = iRo ;(0;] (3.39)

ainsi que

Ry;(¢5] = X151 (3.40)
ou ¥ ; est la section de diffusion de I'ensemble des isotopes modérateurs de la zone j. A
ce stade, nous formulons ’hypothése que le flux macroscopique est indépendant de I'espace.
Ceci constitue une hypothése forte, mais elle se révele peu pénalisante. Elle permet alors une
simplification de I'équation (3.37) :

N
ViSioi = Y Vi Pji(Role;] + 1) (3.41)
=1
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On définit alors une région d’autoprotection, notée « comme le regroupement de régions
de calcul contenant I'isotope résonnant a une méme température (en clair, non différenciés
par effet Doppler). Sommons sur tous les milieux i appartenant a «, on trouve :

N
D ViSiei = > > ViPi(Rogle) + £1) (3.42)
i€a i€ j:l
_ZZZVPU (Rojlps] + X1,5) +ZZZVPZJ RO,JSOJH‘EIJ) (3.43)
i€a =1 jeB i€a =1 j¢8

On a découpé la géométrie en B régions d’autoprotection qui ne couvrent pas forcément toute
la géométrie, ce qui laisse L milieux purement modérateurs. Dans ces milieux modérateurs
(j ¢ ), on ne trouve pas d’isotope résonnant, la structure fne est donc nulle, donc Ry ;[¢;] =
0. On termine enfin par affecter a chaque milieu d’autoprotection la méme structure fine ¢,
qui correspondra a une moyenne des structures fines des milieux concernés. L’équation de
structure fine s’écrira finalement :

B
<Z Vﬂé) Pa=_ D > ViPiNorslpsl + Y > ViPiTu, (3.44)

1€ i€a f=1j€p i€a j

On aboutit ainsi a un systeme linéaire dont les ¢, sont les inconnues. De plus, en modélisant
judicieusement 'opérateur de ralentissement résonnant, on est amené dans certains cas a
une simple inversion de matrice.

3.3.2 Autoprotection des mélanges

La partie précédente prenait comme postulat fondamental que le noyau résonnant était
seul dans son milieu. Dans le cas d'un mélange de plusieurs noyaux, on comprend aisément
que la capture d’'un neutron par un premier noyau empéche la capture par un second pré-
sentant lui aussi des résonances. Le probléme se présente donc lorsqu’il y a recouvrement des
résonances dans le spectre.

On recommence donc le raisonnement pour deux noyaux « et § contenus dans un com-
bustible C (la généralisation est possible pour n noyaux, le principe en est le méme). Apres
plusieurs manipulations, on aboutit a une équation de structure fine dont la forme est tou-
jours la méme :

(3¢ (u) +27)
Poco

S (5F (w) + 22y =0 (3.45)
ccC

Ralpc] — o(u) + 37 +

En créant une nouvelle section équivalente de mélange (« + 3) :

Y (y) + 07
P i (u) + %)

i(u) = Zt’B +

On obtient 'analogue de I'équation de structure fine hétérogene a deux milieux :

Ra[pc] — (57 (u) + Ze(u)) oo (u) + Ee(u) =0 (3.46)
On calcule alors les sections autoprotégées du noyau «, puis ensuite celles du noyau

en utilisant le flux fin de I'étape précédente. Le résultat est de fait différent que I'on au-
toprotege d’abord le noyau « ou le noyau §, ce qui a priori est insatisfaisant. On veillera
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donc & commencer par autoprotéger les sections qui ont le plus d’impact, comme X, (?3*U),
Yo (#9Pu) et X, (?35U) pour diminuer l'erreur réalisée. Néanmoins, on pourrait imaginer une
méthode itérative (mais trés coliteuse) sur 'ensemble des sections efficaces a autoprotéger
jusqu’a convergence. En outre, Mireille Coste [61] a développé dans le code APOLLO2.8 un
formalisme de protection mutuelle en résolvant I’équation de structure fine multi-isotopes.

3.3.3 La méthode SHEM

La mise en place d'un modele plus abouti d’autoprotection des mélanges a permis de ré-
duire les biais de calcul et la répartition spectrale des taux de capture de 1'*2%U, en particulier
dans le cas d'un mélange d’isotopes dans un réseau constitué de cellules combustibles évo-
luantes avec un fort taux de vide. Néanmoins, des travaux ultérieurs [62] ont montré que
des écarts significatifs en dessous de 22.5 €V pouvaient étre corrigés avec I'introduction d’'un
nouveau maillage énergétique. Ainsi, le maillage Santamarina Hfaiedh Energy Mesh (SHEM)
a été développé. En utilisant ce maillage, un calcul fin exact dans le domaine épithermique
(<22.5 eV) et le maintien d’'un formalisme d’autoprotection a haute énergie permet d’ob-
tenir des résultats de calcul neutronique satisfaisants (taux de réactions, bilan neutronique,
coefficient de vide) améliorés pour les combustibles UOX et aussi les combustibles MOX, de
réaliser des calculs d’évolution précis et de respecter la précision-cible de 1 % sur la longueur
de cycle des REL.

3.4 Le code APOLLO2

APOLLO2 [63] est un code de neutronique modulaire, développé par le CEA pour con-
duire des calculs qui tirent au maximum profit de la précision permise par les calculateurs
actuels. Le language de l'interface utilisateur, GIBIANE, est basé sur du FORTRAN77. C’est
un ensemble de modules, de scripts et d’objets pouvant étre organisés selon les souhaits de
I'utilisateur. Ce code est utilisé pour mener des calculs a I'échelle réseau, en deux dimensions,
en représentation cartésienne, cylindrique ou quelconque pour modéliser les réseaux a pas
carrés ou hexagonal. Ses applications les plus communes sont de produire des jeux de sections
efficaces autoprotégées de maniére a conduire un calcul de cceur ou un calcul d’activation.
Nous I'avons choisi pour la maturité de son développement et le retour d’expérience associé.
En outre, les efforts de R&D se portent également sur son successeur, le code multi-filiéres
APOLLO3 [64], qui, a partir d’'une architecture logicielle repensée, se donne pour objectif
la modélisation des coeurs de réacteurs de plus en plus hétérogenes en une seule étape de
calcul.

3.5 Notion de schéma de calcul

Sous l'appellation schéma de calcul, on entend I'utilisation conjointe d’'une bibliotheque de
sections efficaces, d'un code et d’options de calcul pour satisfaire les besoins de l'utilisateur.
On décompose chaque schéma de calcul en deux étapes : une étape de calcul fin, I'étape
réseau, ou les grandeurs locales sont calculées avec précision et une étape de calcul cceur, ot
I'on résout I'équation du transport a I'échelle coeur avec un maillage spatial et un maillage
énergétique grossiers (quelques dizaines de groupes énergétiques uniquement). La longueur
moyenne du trajet d'un neutron a vol d’oiseau étant inférieure aux longueurs caractéristiques
des dimensions de I'assemblage REL, I'approximation spatiale est justifiée. Cela facilite par
ailleurs la prise en compte de phénomeénes survenant a 1'échelle du cceur : effet de tempéra-
ture, description d’un réflecteur, ...
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FIGURE 3.6 - Différents maillages spatiaux cellule pour le calcul coeur

Le but d’'un schéma de calcul est d’avoir un ensemble de recommandations qui définis-
sant un calcul robuste tout en équilibrant finesse des résultats et temps de calcul. On ci-
tera en particulier Horus 3D/N [65] pour le Réacteur Jules Horowitz (RJH), NARVAL pour
les coeurs de propulsion navale ou les schémas SHEM-MOC et REL2005 dédiés aux coeurs
électro-nucléaires civils.

3.5.1 Schéma de référence SHEM-MOC

Le schéma de calcul déterministe de référence de la version recommandée APOLLO2.8
est le schéma SHEM-MOC. Il consiste en un ensemble de recommandations de calculs trés
fins. En particulier, il est recommandé de décrire les sections efficaces de diffusion par des
polyndémes de Legendre jusqu’a 'ordre 3 pour décrire au mieux I'aire de migration des neu-
trons. Ceci est particulierement justifié dans le cas de coeurs de petite taille car trés sensibles
a la bonne description des fuites ou pour la description de la nappe de puissance des grands
coeurs car l'aire de migration est le parameétre qui détermine le basculement de la nappe de
puissance. Concernant le maillage énergétique, les recommandations préconisent un maillage
a 281 groupes énergétiques, le maillage SHEM [66] qui décrit rigoureusement les grandes
résonances d’absorption en dessous de 22.5 €V, introduit plus haut. Ce maillage est conservé
tout au long du calcul. Ainsi, on n’introduit pas de biais dus aux processus de condensation et
d’équivalence. Le calcul d’autoprotection se fait en Pij tandis que le calcul de flux sur géomé-
trie réelle se fait en MOC avec flux constant par maille d’ot le nom du schéma. Concernant
le maillage spatial, les cellules sont maillées avec un maillage raffiné (noté RAF) et décrit en
figure 3.6b.

3.5.2 Schéma optimisé REL2005

Du schéma de référence SHEM-MOC est issu le schéma REL2005 [67]. Ce dernier a été
conc¢u dans le but de calculer des coeurs de réacteurs REP et REB. C’est un schéma dont
la précision et le temps de calcul sont cohérents avec des études industrielles. Il s’organise
en deux parties : une partie réseau dont le but est de produire des sections a 281 groupes
autoprotégées (tenant compte de la géométrie, du maillage énergétique et du bilan matiére
du probleme) et condensées sur un maillage & nombre de groupes réduits, de maniere a
réduire le temps de calcul. Le calcul de flux P;; sur le maillage SHEM est qualifié de premier
niveau et le calcul de flux MOC sur le maillage 26 groupes est qualifié de deuxiéme niveau. Lors
de ce dernier, le maillage spatial est relaché, c’est le maillage type moulin a vent figure 3.6a
(noté MAV). Les différentes étapes de calcul du schéma REL2005 en évolution sont finalement
résumées dans la figure 3.7 :
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3.6 Le processus de VVQI

Lors du développement des codes de calcul scientifiques pour I'analyse et la prévision de
phénomenes, les résultats obtenus par les simulations numériques ont toujours été validés par
comparaison aux résultats analytiques ou expérimentaux quand ceux-ci sont disponibles. Une
démarche plus rigoureuse, entreprise depuis une vingtaine d’années [68] dans le domaine de
la neutronique, consiste a affiner cette confrontation directe par une approche de VVQI pour
dégager quelles sont les principales sources du biais résiduel et des incertitudes. En voici les
principales étapes :

* La Vérification de la version industrielle APOLLO2, ici v2.8. Cette vérification doit assu-
rer que les nouveaux modules modifiés ne présentent pas d’erreur de programmation
et fournissent les résultats numériques attendus.

* La Validation des fonctionnalités et du Schéma de Référence APOLLO2. Cette valida-
tion est réalisée par la comparaison du calcul APOLLO2 a un calcul étalon, en général
conduit avec un calcul Monte-Carlo polycinétique TRIPOLI4®, & mémes données nu-
cléaires. La comparaison des résultats de schémas de calcul APOLLO2 aux résultats du
calcul étalon permet d’optimiser le « schéma de référence APOLLO2 » et de calibrer son
biais résiduel.

* La Qualification qui compare les résultats de ’ensemble « Code industriel + Schéma
de référence + Bibliotheque de données nucléaires » aux valeurs mesurées lors de me-
sures dites intégrales. Les écarts Calcul/Expérience, avec leur incertitude expérimentale,
contiennent donc principalement les erreurs dues aux données nucléaires. Ce sont :

— Un ensemble d’expériences caractérisées par des mesures fondamentales est utilisé
pour qualifier JEFF3.1.1 et la bibliotheque multigroupe CEA2005 correspondante
grace aux expériences menées principalement dans MINERVE.

— La qualification sur des expériences-maquettes telles qu'EOLE permet de calibrer
I'erreur de l'outil pour le calcul de chaque parameétre de projet REL, avec son
incertitude associée.

* la Quantification de UIncertitude (QI) est finalement réalisée a partir des résultats de
la Qualification en s’appuyant sur la théorie de la représentativité : 'erreur de calcul
(facteur de recalage) et I'incertitude associée sont ainsi déduites pour chaque parametre
REP.

On retrouve ici les définitions d’incertitudes systématiques et incertitudes aléatoires. Con-
sidérons que le code de calcul permet d’avoir une estimation de la mesure associée a la gran-
deur neutronique considérée. L'incertitude systématique, qui ne dépend pas de la mesure,
correspond alors au biais et I'incertitude aléatoire, qui prend une valeur différente a chaque
mesure, correspond a l'incertitude telle que définie par les neutroniciens. La figure 3.8 décrit
ces différences. Nous voulons ici insister que biais et incertitudes sont a priori indépendants.
Plus précisément, 'erreur introduite par le modélisateur, qui choisit les modeles physiques
adaptés ainsi que celle apportée par I'utilisation d’un outil numérique de résolution des équa-
tions est uniquement constitué d’un biais de calcul®. L’incertitude aléatoire n’est apportée que
par les incertitudes technologiques ou les incertitudes dues aux données nucléaires de base
(les sections efficaces, les spectres de fission ou les rendements de fission).

Charge ensuite a 'expérimentateur, ou a l'industriel, lorsqu’il constate un écart calcul-
mesure, de déterminer la source de cet écart. S’il s’agit d’'un biais, alors une modification

*Le bruit numérique, en particulier lors du tirage de variables aléatoires, introduit certes une incertitude
aléatoire mais cette incertitude est totalement négligeable par rapport aux autres sources mentionnées ici.
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(A) Fort biais, (B) Faible biais, (c) Faible biais, (D) Fort biais,
Incertitudes faibles Incertitudes fortes Incertitudes faibles Incertitudes fortes

FIGURE 3.8 — Incertitudes systémiques (biais) vs Incertitudes aléatoires (incertitudes)

des méthodes numériques utilisées ou des bibliothéques de sections efficaces permettra de le
corriger. En revanche, s’il s’avére que les incertitudes dues aux données nucléaires sont pré-
pondérantes alors un effort de R&D plus poussée est nécessaire pour réduire les incertitudes
en entrée.

3.7 Le benchmark de grand coeur UAM GEN-III

3.7.1 Description du systeme d’étude

Le schéma que nous allons présenter se base sur un modeéle réaliste proposé dans le cadre
du groupe d’experts Uncertainty Analysis in Modeling de ’OCDE/NEA [69]. Un benchmark
numérique international a été proposé pour étudier les incertitudes associées aux grands
cceurs : un ceceur frais avec 241 assemblages, chacun d’entre eux comprenant 265 crayons.
Pour référence, le plan de chargement du cceur est donné en figure 3.10 : ce plan de char-
gement est caractéristique des coeurs de génération III dans la mesure ou il comporte de
nombreux assemblages gadoliniés qui limitent la réactivité en début de cycle. De plus, la
nappe de puissance recherchée doit étre la plus plate possible. Il s’agit donc d’augmenter le
ko local en périphérie du coeur. De plus, le réflecteur lourd en acier inoxydable contribue
également a augmenter la puissance en périphérie tout en limitant les dommages a la cuve.
Le design des assemblages est donné en figure 3.9.

SRQPNMLKJHGFEDCBA SRQPNMLEJHGFEDCSA SROPNMIKIHGFEDCE A
! [T 117 1 [T L T
= 7 3
: H> a :H: ;
3 3
I q
[ || 4

: ‘Itlf_li 0 o = . ]
ﬁf We | Rt W

o 1| | = ]
w| ] NN NN EEE- ] =

16 [T 1] 17 [T TT 7 [TTTTTTT
¥ [ TT 1T

Em‘ae Tude Guide Tude

Gunde Tude UOX 4.2% U rod UOX 3.2% “Urod

Efud Rod U0Gdy04 x 2.2% Ured U0,Gd,0; x 1 9% 1 red

(A) Pas de Gd Wwy23s = 2.1% (B) 12 Gd Wy23s = 4.2% (c) 20 Gd wy23s = 3.2%

FIGURE 3.9 — Design des assemblages pour le coeur UAM GEN-III

3.7.2 Enjeux physiques spécifiques de modélisation

Dans ce paragraphe, nous allons détailler deux éléments particuliers du cceur du réacteur :
le réflecteur lourd et les groupes de barres absorbantes. Il s’agit de bien comprendre leur
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FIGURE 3.10 - Plan de chargement du cceur de démarrage UAM GEN-III

action sur le bilan neutronique pour étudier I'origine de leur influence sur les incertitudes du
coeur que I'on mettra en exergue dans le chapitre 6.

3.7.2.1 Aplatissement de la nappe de puissance grace au réflecteur lourd

Chaque ceceur posséde son propre réflecteur dont le matériau doit étre choisi avec soin. En
effet, le matériau doit :

* avoir une section efficace de capture faible.

» présenter un fort albédo, cest-a-dire que I'élément est spécifiquement choisi pour sa
section efficace de diffusion (élastique et inélastique).

 stable mécaniquement sous irradiation.

* stable chimiquement : le réflecteur est souvent placé dans un environnement chimique-
ment tres agressif, il doit résister a 'oxydation.

Globalement, pour les réacteurs a eau légere, un bon modérateur est souvent un bon
réflecteur. Parmi les matériaux possibles, on pense en premier aux éléments possédant une
grande section efficace de diffusion : hydrogene, deutérium, béryllium, graphite sont de bons
candidats. En terme de design de réflecteur, on trouve couramment deux cas de figure. Les
réacteurs de génération II possedent couramment un réflecteur conventionnel en eau : ce sont
des plaques verticales métalliques appelées baffle qui ceinturent le cceur. Dans I'espace vide
laissé entre ces plaques et la cuve du réacteur est injectée de I'eau. C’est elle qui, en pratique,
joue le role de réflecteur. (cf. Figure 3.11 [70])
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FIGURE 3.12 — Vue d’un réflecteur lourd dans le cas d’'un Advanced Pressurized Reactor

Dans le cas des réacteurs de génération III, la conception prévoit préférentiellement un
réflecteur dit lourd : il s’agit d’une structure de plaques d’acier inoxydable empilées verticale-
ment autour du ceeur. Le nombre de masse du Fer plus élevé (A=56 pour l'isotope majoritaire
a I'état naturel) rend la diffusion inélastique possible et donc le renvoi des neutrons vers le
coeur de maniére plus efficace que les éléments légers. De plus, le rayonnement gamma issu
de la capture des neutrons par le réflecteur chauffe ce dernier, ce qui nécessite des tubes de
refroidissement percés en sa périphérie. On présente une vue schématique du réflecteur lourd
dans le cas d’'un Advanced Pressurized Water Reactor (APWR, Mitsubishi Heavy Industries)
en figure 3.12 [71].

En outre, 'épaisseur de ces réflecteurs nécessite de dépasser une certaine dimension pour
obtenir un renvoi effectif des neutrons vers I'intérieur du cceur. La figure 3.13 [72] met en
évidence deux effets distincts : tant que I'épaisseur de réflecteur introduite est inférieure a
20 mm, l'effet prépondérant du réflecteur est de capturer les neutrons thermiques, le keff
diminue. Ensuite, a partir d’'une épaisseur supérieure a 20 mm, la réflexion des neutrons
rapides a lieu vers le cceur (albédo 3, en augmentation de forte pente sur la figure 3.14)
ce qui entraine une remontée du keff. En outre, ceci cause également un aplatissement de
la nappe de puissance. En effet, les neutrons rétrodiffusés par le réflecteur subissent en fait
majoritairement une diffusion inélastique, ce qui abaisse leur énergie cinétique. Revenus en
périphérie du ceeur, ils sont la cause de fissions supplémentaires. De cette maniere, le pic de
puissance attendu au centre du coeur s’atténue par effet de renormalisation de la nappe. Cet
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FIGURE 3.13 — Ecart en réactivité a la situation nue fonction de I'épaisseur du réacteur

effet de décroissance puis de remontée du keff a également été constaté sur des réflecteurs
constitués d’acier au carbone ou de nickel [73].

3.7.2.2 Pilotage du cceur au moyen de barres absorbantes

La commande du réacteur se fait généralement en retirant ou en ajoutant des éléments
absorbants :

* Les absorbants homogenes, généralement du bore en solution dans le modérateur,
* Les poisons consommables présents par exemple dans les crayons gadoliniés,

* Des barres de commandes, fixes ou mobiles, composées d’'un ensemble de crayons ab-
sorbants, insérées dans les tubes guides. On distingue alors les absorbants gris dont
I'absorption est peu intense des absorbants noirs qui absorbent tous les neutrons inci-
dents. Les grappes grises sont en particulier utilisées pour agir sur le bilan neutronique
sans trop perturber la nappe de flux. A titre d’exemple, les groupes de barres en car-
bure de bore (B4C) sont noires dans le domaine thermique donc adaptées pour des
réacteurs a eau légere. On utilise également des crayons absorbants en AIC (Argent-
Indium-Cadmium).

Pour quantifier I'action de ces barres sur le bilan neutronique, on définit ainsi lUefficacité
du groupe de barres comme la différence de réactivité entre I'état avec barres et I'état sans

barres.
1 1
Ap=1-———(1

S (3.47)
keffbarré keffavec barres )

Un calcul en théorie a deux groupes [9] permet de montrer les résultats suivants : toutes
choses égales par ailleurs,
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FIGURE 3.14 — Albédo d’un réflecteur en deux couches

» Lefficacité est d’autant plus grande que l'aire de diffusion pour les neutrons thermiques
est grande : plus de neutrons risquent de pénétrer dans la barre.

* Lefficacité est d’autant plus grande que que le réacteur est petit. En effet, la zone sous
influence de I'absorbante est a peu pres indépendante de la taille du coeur mais la barre
a un poids statistique d’autant plus important que le cceur est petit.

» Lefficacité croit lentement avec le rayon de la barre.

Le placement des barres absorbantes résulte ensuite d'un compromis : on n’a pas intérét
a placer toutes les barres sur le pic de puissance. En effet, la dépression de flux nuirait a
lefficacité individuelle de chacune des barres (effet d'ombre). Les placer a un endroit ou le
flux est faible présente également un intérét limité car dans ce cas la, l'efficacité individuelle
serait faible. On arrive en fait a montrer que l'efficacité maximale des barres est obtenue
quand le flux macroscopique dans la région controlée par ces barres est plat (en négligeant les
fluctuations locales induites par chacune d’entre elles). Ce résultat est atteint en les plagant
en suivant un réseau régulier.

3.8 Notre schéma de calcul projet

3.8.1 Hypotheses initiales de calcul

Pour étre conservatif lors de 'estimation du basculement radial de la nappe de puissance,
nous choisissons de nous placer a puissance nulle, en situation HZP, c’est-a-dire que nous
nous affranchissons de l'effet des contre-réactions thermohydrauliques qui aplatiraient la
nappe de puissance. En effet, une augmentation de puissance locale diminuerait la densité du
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modérateur ce qui diminuerait localement la modération. Par conséquent, le nombre de fis-
sions serait réduit, ce qui induirait une diminution de la puissance locale. Sargeni et al. [74]
ont mis en évidence ce basculement dans un premier travail de modélisation de ce bench-
mark. En tragant la différence entre les deux premieres valeurs propres )\ en fonction de la
puissance du cceur figure 3.15 ils ont montré que la sensibilité du coeur (proportionnelle a
I'inverse de la différence des valeurs propres) est maximale a puissance nulle et se stabilise
dés 20 % PN. Sur la figure, le cas CR correspond a un réflecteur conventionnel (Conventional
Reflector), c’est-a-dire composé d’une faible épaisseur d’acier (ici 2.54 cm) entouré d’eau. Le
cas de notre étude correspond au cas réflecteur lourd (Heavy Reflector ou HR), c’est-a-dire
le cas réflecteur lourd, a savoir une épaisseur d’acier correspondant a un assemblage entier
(21.62 cm).

0,0095

0,0085 -

0,0075

0,0065 +

—+—HR

0,0055 - —a—CR

0,0045 +

0,0035 T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
% Nominal Power

FIGURE 3.15 - Différence entre les deux premieres valeurs propres du flux en fonction de la puissance
du cceur UAM GEN-III

L’objet de notre travail est de mettre en évidence la bascule radiale de puissance neutro-
nique. La hauteur de notre coeur d’étude étant grande, on choisit de se placer au plan médian,
de travailler en géométrie 2D et de modéliser les fuites neutroniques axiales par un laplacien
géométrique imposé, celui d’'un coeur neuf.
us 9 T

= ( )2 (3.48)

B? =
(Heztrapolée ) Hactive +4

z

avec H,.tive la hauteur active du coeur et § = 0p4: + Jpas le gain de réflecteur total pris égal
a 10 cm.

Nous nous proposons dans la suite de détailler les choix de modélisation réalisés afin
d’obtenir un schéma de calcul a la fois rapide et suffisamment précis pour notre étude. Nous
avons choisi de travailler avec APOLLO2 car ce code bénéficie d'une VVQI riche de plus de
15 ans de travaux [75]. La version que nous avons utilisée est APOLLO2.8-4 patchl avec la
bibliotheque de données nucléaires CEAV5.1.2 tirée de JEFF-3.1.1.

En premier lieu, on s’attache a définir les grandeurs physiques de notre systéme : rayons
des crayons, des tubes-guides, des gaines, le pas assemblage ...La pression modérateur est
prise uniforme sur tout notre motif, elle vaut 155 bars. Travaillant en statique, nous avons
choisi de travailler avec une température combustible uniforme valant 300.85 °C. De plus,
les jeux pastille-gaine sont dilués dans la gaine par souci de simplification du maillage sans
dégradation des résultats de calcul. On définit ainsi la géométrie de notre probleme en prétant
attention aux lois de dilatation des matériaux. On crée ensuite les milieux en conservant le
bilan matiere.

Les paragraphes suivants présenteront les enjeux théoriques et pratiques des deux niveaux
de notre calcul :

1. Partie réseau : production des sections efficaces autoprotégées et condensées
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* Sections efficaces du réflecteur
* Sections efficaces assemblage
* Condensation sur le maillage d’étude

2. Partie coeur : calcul de flux sur la géométrie radiale réelle

e Génération du fichier TDT
¢ Lecture du fichier TDT.
¢ Calcul de flux MOC sur le huitiéme de coeur.

3.8.2 Autoprotection de chaque type d’assemblage

On construit une géométrie d’autoprotection fictive, représentative de la périphérie du
cceur et qui conserve le bilan matiere du réflecteur lourd. On prend un huitieme d’assem-
blage non gadolinié enrichi a 4.2 % surmonté de neuf rangées de cellules homogenes dont la
composition est celle du réflecteur lourd. Les quatres premieres rangées de cellules réflecteur
sont différenciées dans le calcul Pij multicellule d’autoprotection afin de tenir compte de la
modification du spectre de flux dans le réflecteur.

Ensuite, chaque couleur d’assemblage est autoprotégée séparément en Pij multicellule
en groupant les cellules selon leur voisinage (en face ou en diagonale d’un trou d’eau et
d’un crayon gadolinié) et en choisissant leur orientation afin d’avoir une cohérence au sein
des cellules d'un méme groupe en terme de courants d’interfaces également. On fournit en
figure 3.17, figure 3.18, figure 3.19, figure 3.20 les géométries d’autoprotection en Pij des
assemblages enrichis a 2.1% et a 4.2 % sans crayons gadolinium et 12 crayons gadolinium
enrichi a 4.2% et 20 crayons gadolinium a 3.2 % respectivement.

Traditionnellement, les codes de calcul cceur utilisent en entrée des sections efficaces
condensées sur le maillage énergétique de travail et homogénéisées pour utiliser un mo-
deéle neutronique beaucoup plus simple que celui a I’échelle assemblage. La préparation du
calcul a macromailles fait intervenir des moyennes en énergie (des condensations) ainsi que
des moyennes en espace (des homogénéisations). Dans le cas présent, nous avons choisi de ne
réaliser qu'une condensation des sections efficaces de maniere a conserver la précision d'un
calcul a 'échelle crayon. On rappelle en effet que la description de la puissance neutronique
est un parametre fondamental de sfireté : le bon calcul du point chaud (localisation et valeur)
conditionnent le respect des criteres de stireté.

Plagcons nous dans une maille spatiale donnée. L'idée de cette partie est de décrire le
procédé qui permet de passer d'un jeu de section efficaces macroscopiques écrites sur un
maillage fin (indices de groupe () a un jeu de sections efficaces sur un maillage a groupes
larges (groupes indicés par g), 'ensemble des bornes du maillage large étant incluses dans
I'ensemble des bornes du maillage fin. La condensation des sections efficaces est régi de
nouveau par la conservation du taux de réaction (3.49) dans un macro-groupe.

Tg=) 7 (3.49)
(Cyg
ce qui donne (les indices de région sont omis)
Sgdg = Y Tcde (3.50)
¢Cg

En conservant le nombre de neutrons, donc le flux dans le groupe,

> Auce

o= Gg = chAug (3.51)
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FIGURE 3.16 — Géométrie d’autoprotection pour le calcul des sections autoprotégées du réflecteur
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FIGURE 3.17 — Géométrie d’autoprotection multicellule assemblage STD21
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Assemblage wU235 = 4.2%
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FIGURE 3.19 — Géométrie d’autoprotection multicellule assemblage 12GD42
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on peut écrire que
22 e

Eg == ch% (3.52)

En réalité, si on calcule les ¥, sur le maillage large, on ne retrouvera pas les ¥, tels que
attendus par I'expression (3.52). Cela vient du fait que le flux calculé en (3.51) n’est pas le
flux moyen attendu ! En effet, le flux n’est pas une fonction linéaire de la léthargie, preuve en
est faite de son comportement dans les résonances.

Pour résoudre ce probleme, on le reformule en terme d’équivalence : il s’agit maintenant
de trouver le jeu de sections efficaces (3,),c¢ qui conserve le taux de réactions lors du
changement de maillage. En pratique, on travaille plutét avec des facteurs SPH (comme
”SuPer Homogénéisation®).

Définition 3.8. Les facteurs SPH sont définis par

_ ER,g _ Eg

-5 (3.53)

Hg =

YRyg
¥, sont les sections macroscopiques vérifiant les équations d’équivalence (3.50) tandis que
Y4 sont les sections macroscopiques obtenues par pondération en (3.52) ¢

En pratique, ces facteurs sont obtenus par itérations des équations d’équivalence (3.50)
en initialisant les facteurs SPH a 1.

En utilisant ce procédé, nous disposons maintenant d'une bibliothéque de sections effi-
caces autoprotégées et condensées a 20 groupes. Ces sections seront utilisées pour le calcul
de flux a I’échelle du coeur.

3.8.3 Calcul de flux a I’étape cceur

Reprenons ’équation du transport écrite sous forme d’opérateurs :

F¢

(3.54)

A partir de ce paragraphe, on ne parlera plus de la valeur propre A, mais uniquement du
keff car c’est lui qui contient le sens physique du bilan neutronique (production/ (absorp-
tion+fuites)).

Par abus de langage, on confondra alors valeur propre \ et keff. En effet, si on pose
keff =1+ =z

on a alors
1 1

A elf 1ra T F

en faisant un développement limité au premier ordre (licite car dans toutes les applications
r<1)

Les fonctions de réponse qui vont nous intéresser sont le keff, la puissance assemblage
ainsi que l'efficacité intégrale d’un groupe de barres.
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FIGURE 3.21 — Nappe de puissance assemblage de référence du coeur UAM GEN-III obtenue avec
TRIPOLI4®

Définition 3.9. La puissance assemblage normalisée est définie comme

Pass Pass
Prorm = =P (3.55)
Proyenne ass S

Ainsi, dans les nappes de puissances présentée plus loin, un assemblage portera une puissance
1 si sa puissance neutronique vaut la puissance moyenne du cceur. Cette définition permet de
s’affranchir des normalisations entre codes éventuellement différentes. O

Définition 3.10. Le basculement centre/périphérie sera ainsi défini comme la somme de
I’écart sur la puissance assemblage au centre et I’écart sur la puissance en périphérie. Ce sera
un critére permettant de juger de la perturbation de la nappe de puissance. Etant donné que
le point chaud est porté par 'assemblage situé en périphérie, le basculement de la nappe de
puissance correspondra a la somme de I’écart au centre et celui au point chaud. O

3.9 Optimisation et validation de notre schéma projet

3.9.1 Référence TRIPOLI4

Nous avons tracé en figure 3.21 le quart sud-est de la nappe de puissance de référence de
notre benchmark. Notons ici que le pic de puissance (noté F,, ici comme un facteur de point
chaud) se situe en périphérie. Etant donné que I'écart de puissance augmente au fur et a
mesure que 'on s’éloigne de 'anneau qui porte la puissance moyenne du cceur, I'assemblage
portant le point chaud sera un des plus pénalisés.
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3.9.2 Calcul projet en approximation PO*

AP2 0.88 AP2 0.82 AP2 0.8 AP20.79 AP20.84 AP20.88 AP20.95 AP2 0.99 AP2 1.01

2 1'A=1.8% A=2.0% A=35% A=18% A=24% A=04% A=0.8% A=0.4% A=0.3%

AP2 0.82 AP2 0.81 AP2 0.78 AP2 0.81 AP20.84 AP20.91 AP20.99 AP2 1.07 AP2 1.07

"1 A=2.0% A=35% A=2.2% A=3.0% A=1.0% A=15% A=-0.7% A=-12% A=0.1%

AP2 0.8 AP20.78 AP20.81 AP20.82 AP2 0.88 AP2 0.93 AP2 1.03 AP2 1.09 AP2 1.11 2

10 |'A=35% A=22% A=32% A=12% A=18% A=-03% A=0.3% A=-14% A=-0.1%

9 AP20.79 AP2 0.81 AP2 0.82 AP20.88 AP20.92 AP21.02 AP21.1 AP21.07 AP21.1
A=1.8% A=3.0% A=12% A=1.9% A=-0.2% A=0.3% A=-1.6% A=-0.2% A=-0.4%

AP2 0.84 AP20.84 AP20.88 AP20.92 AP21.01 AP21.1 AP21.24 AP2 1.29
A=24% N=1.0% A=1.8% A=-02% A=0.3% A=-1.7% A=-21% A=-11%

[%] v 1/ 1-2dV)

AP20.88 AP2 0.91 AP20.93 AP2 1.02 AP2 1.1 AP21.15 AP21.17 AP2 1.26
A=0.4% A=15% A=-0.3% A=0.3% A=-1.7% A=-0.7% A=-2.0% A=-1.3% 0

AP20.95 AP2 0.99 AP2 1.03 AP2 1.1 AP21.24 AP21.17 AP2 1.06
A=0.8% A=-0.7% A=0.3% A=-1.6% A=-21% A=-2.0% A=-0.6%

AP20.99 AP2 1.07 AP2 1.09 AP2 1.07 AP2 1.29 AP2 1.26
A=0.4% A=-12% A=-1.4% A=-0.2% A=-11% A=-1.3%

AP21.01 AP2 1.07 AP2 1.11 AP2 1.1
A=0.3% A=0.1% A=-0.1% A=-0.4%
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FIGURE 3.22 — Nappe des biais de puissance APOLLO2 en appliquant les recommandations REL2005
et approximation PO* pour le coeur UAM GEN-III

Le plan de chargement fortement hétérogéne (utilisation accrue de crayons gadolinium
dans le premier plan de chargement) introduit un facteur de forme dans la nappe des dif-
férences APOLLO2/TRIPOLI4. Plus précisément, le flux est systématiquement surestimé au
niveau de ces assemblages, cf. figure 3.22.

Les biais % sur les puissances s’étalent entre -2.2 % et 3.5 % ce qui n’est pas satisfai-

sant pour notre étude. Nous allons donc maintenant examiner les hypothéeses que nous avons
faites dans la résolution de I'’équation et revoir nos différentes discrétisations de ’espace des
phases.

3.9.3 Discrétisation en angle, variable (2

Le passage d’une anistotropie en PO corrigée (recommandée pour les calculs assemblages)
a une anisotropie P3 permet de de mieux décrire I'aire de migration des neutrons. Par ailleurs,
on décrit mieux I'anisotropie du choc dans le réflecteur par ce procédé. La figure 3.23 montre
la nappe de puissance correspondante. Le basculement de puissance est ainsi réduit d'un
facteur 2. On passe en effet de 5.7% a un basculement de 2.5% pour le calcul de cceur.

3.9.4 Convergence ponctuelle et intégrale

L’étape réseau du calcul a permis la production de sections efficaces macroscopiques mul-
tigroupes autoprotégées et condensées sur le maillage énergétique de travail. La résolution
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AP2 0.86 AP20.79 AP20.77 AP20.77 AP20.82 AP2 0.87 AP20.94 AP2 0.99 AP2 1.01
A=-11% A=-12% NA=0.1% A=-12% A=0.1% A=-0.9% A=0.4% A=0.8% A=0.2%
1.0

AP2 0.79 AP20.78 AP20.75 AP2 0.79 AP20.82 AP20.9 AP20.99 AP21.08 AP2 1.07
A=-12% NA=0.1% A=-11% A=0.1% A=-1.1% A=0.4% A=-0.6% A=-0.3% A=0.4%

AP20.77 AP20.75 AP20.78 AP20.8 AP20.87 AP20.93 AP2 1.04 AP2 1.11 AP2 1.12
A=0.1% A=-11% A=0.1% A=-1.2% NA=0.2% A=-08% A=0.8% A=-0.2% A=0.6% 05

AP20.77 AP20.79 AP20.8 AP20.86 AP20.91 AP21.03 AP21.11 AP21.08 AP2 1.11
A=-12% NA=0.1% A=-12% A=0.1% A=-1.0% A=0.7% A=-0.3% A=1.1% A=0.0%

AP20.82 AP2 0.82 AP2 0.87 AP20.91 AP2 1.01 AP21.12 AP2 1.26 AP2 1.32
A=01% A=-11% A=0.2% A=-1.0% A=0.5% A=-0.3% A=0.1% A=0.5%

AP20.87 AP20.9 AP20.93 AP2 1.03 AP21.12 /AP21.18 AP2 1.2 AP21.28
=-09% A=0.4% A=-08% A=0.7% A=-0.3%| A=1.2% A=0.3% NA=0.3%

AP2 0.94 AP20.99 AP2 1.04 AP2 1.11 AP21.26 AP21.2 AP2 1.08 05
A=0.4% NA=-0.6% A=0.8% A=-0.3% A=0.1% A=0.3% A=1.1%

5 AP2 0.99 AP2 1.08 AP2 1.11 AP2 1.08 AP2 1.32 AP2 1.28
A=0.8% NA=-0.3% A=-0.2% A=1.1% A=0.5% A=0.3%

AP2 1.01 AP2 1.07 AP2 1.12 AP2 1.11
A=0.2% A=0.4% A=0.6% A=0.0%
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FIGURE 3.23 — Nappe des biais de puissance APOLLO2 en appliquant les recommandations REL2005
et approximation P3 pour le coeur UAM GEN-III

de I'équation de Boltzmann se fait maitenant sur un motif caractéristique du systéme étudié
avec des conditions aux limites adaptées. Pour cela, 'algorithme des itérations de puissance
a déja été présenté d’'un point de vue purement mathématique avec la justification de sa
convergence en section 1.3.1. Il s’agit maintenant de détailler en algorithme 1 les étapes de
I'algorithme telles qu'implémentées dans le solveur de flux TDT-MOC d’APOLLO2. On mettra
alors en exergue les principaux parametres laissés au choix de l'utilisateur afin d’ajuster la
précision du calcul.

Cet algorithme (algorithme 1) repose sur 'alternance entre la résolution d’un probleme
a source fixe et la mise a jour des sources de neutrons issus de fission, autrement dit sur
I'alternance entre une boucle spatiale et une boucle énergétique. Le tout est répété jusqu’a ce
que les critéres de convergence demandés par I'utilisateur soient satisfaits.

Dans un calcul de flux direct, on résout chaque équation dans l'ordre décroissant des
énergies. En procédant de cette facon, on peut obtenir la solution pour tous les groupes ra-
pides car les sources de ralentissement sont connues. Ceci n’est pas le cas dans le domaine
thermique ou les groupes sont couplés par les remontées vers les énergies supérieures. Des
itérations dites thermiques peuvent ainsi s’effectuer a I'intérieur d’'une itération externe pour
faire converger le flux dans le domaine thermique. Le calcul du flux a I'intérieur d’un groupe,
avec toutes les sources de ralentissement données, peut se faire par résolution directe groupe
a groupe ou par des itérations internes sur tout le domaine en énergie si la matrice de cou-
plage est plus remplie (par exemple via une méthode itérative de Gauss-Seidel).

Les itérations sur 'espace sont appelées itérations externes, elles seront notées (e) dans la
suite du manuscrit; tandis que les itérations sur les groupes d’énergie, ou itérations internes
seront notées (i) dans la suite du manuscrit.
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Algorithme 1 Itérations de puissance, point de vue neutronique

Initialisation
[F¢]© : constante en espace, distribution de Maxwell ou de Watt en énergie.
keff =1
répéter
Boucle sur les sources de fission (itérations externes)

(a) Boucle sur les groupes d’énergie (itération internes)

(a) Résolution de 'équation du transport sur le groupe g, d’inconnue ¢(¢)
(L9 = H, 116 (r, )
Foote=V(r, )
keff(e—1)

=" HY 0O () + > HYT0 O (r, ) +

9'>g 9'<g
(b) Mise a jour du down-scattering en provenance de g

o ) (1. 2)

down

(b)  Mise a jour des sources de fission

Nfzss G

[F¢) ) (r, Q) = ij Z (r)p? ) (r)

(©) Mise a jour de la valeur propre keff(¢) avec les sources de fission.

O pagee—1) ([Fo]®)
keff(®) = keff(~! TPy

(d) Mise a jour de tous les termes d’'up-scattering
Vg, HE 97 (r, Q)
jusqu’a
1. convergence intégrale :

< €)

B keff(e)
keff(e—1)

2. convergence ponctuelle :

|¢©)(r, B, Q)|

1 _
o=V (r, B, Q)Hz

< €p
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Incident neutron data | JEFF-3.1.1 /| MT=1 : (n,total) |
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FIGURE 3.24 — Maillage énergétique REL2005 : zoom dans l'intervalle [0.5eV, 4eV]

Finalement, la précision de cet algorithme est déterminé par I'utilisateur, via le choix de €)
et de er. Les valeurs usuelles sont 1 pcm (pour cent mille = 107°) pour ¢y, la précision sur la
valeur propre et 2 x 10~* pour ey, la précision sur les sources de fission dans le cas de calculs
assemblages. Dans le cas de calculs a I'échelle cceur, il apparait nécessaire d’affiner le critere
de convergence sur les sources de fission, a savoir prendre ez = 2 x 10~° pour s’assurer une
convergence spatiale acceptable.

3.9.5 Influence du nombre de groupes dans le maillage énergétique

Le choix d’'un maillage énergétique influe fortement la précision du calcul neutronique
car il dimensionne la précision du bilan neutronique via la bonne description des résonances.
Dans ce cadre, le maillage SHEM a été optimisé spécifiquement pour le calcul des REL via une
approximation multigroupe. Il a été déterminé d’abord en décrivant les grandes résonances
isolées des principaux actinides, matériaux de structures, absorbants ainsi que les produits
de fission. Ensuite, différents maillages optimisés ont été combinés pour améliorer la prise
en compte de l'autoprotection et la protection mutuelle des corps présents. En particulier,
le maillage inclus dans le schéma REL2005 a été adapté pour les calculs industriel de ré-
acteurs a eau légere. Ce maillage, de 26 groupes énergétiques est également optimisé pour
les calculs de coeur en évolution, donc avec production de produits de fission et d’actinides,
en particulier du Plutonium 240 [76] qui posséde une résonance de capture large dans le
domaine épithermique comme mis en évidence en figure 3.24. Etant donné que nous réali-
sons notre étude en statique, a I'état HZP, les produits de fission n’interviennent pas dans le
bilan matiére. La desription de la résonance large du 2*°Pu a 1 eV n’est plus nécessaire. On
choisit alors de décrire le domaine [0.625 €V ;4 eV] (groupes 13 a 20) par un seul groupe
(tableau 3.1). On a donc vérifié que l'utilisation du nouveau maillage ne modifiait pas les
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Groupe | Borne supérieure en énergie ‘ Commentaires
1 19.64 MeV (n,2n) et fission de deuxiéme chance
2 4.490 MeV Domaine rapide
3 2.231 MeV Premiére résonance de 0
4 1.337 MeV
5 494 eV
6 195 keV
7 67.38 keV
8 25 keV
9 9.12 keV Domaine non résolu
10 1.91 keV
11 411 eV Résonances résolues
12 52.67 eV Trois premiéres résonances de 228U
13 4.000 eV Résonances 24°Pu & 24?Pu
14 625 meV
15 353 meV Résonance de 22°Pu 4 0.3 eV
16 231.2 meV
17 138 meV
18 76.5 meV Domaine thermique
19 34.4 meV
20 10.4 meV

TABLEAU 3.1 — Description du maillage a 20 groupes d’énergie

nombre Ap .
de groupes Approx. Ar Ny No¢ keff (AP2.T4) AP min/max tcpy
26¢g P3 0.04 3 24 1.00957 -84pcm -2.0%/+1.3% 25h51
20g P3 0.04 3 24 1.00957 -84pcm -2.1%/+1.3% 19h46

TABLEAU 3.2 — Passage de 26 groupes a 20 groupes d energie

résultats (cf. tableau 3.2).

Ce tableau montre aussi que la réduction du nombre de groupes énergétiques s’accom-
pagne d’une réduction du temps de calcul dans les mémes proportions. En passant de 26
groupes a 20 groupes, on passe en effet de 26 h de calcul a 20 h soit une réduction d’'un peu
moins d'un quart du temps de calcul. Effectivement, en ajoutant des groupes, on augmente
le nombre d’itérations internes pour le solveur de flux. Finalement, la nappe de puissance
obtenue est donnée en figure 3.25.

3.9.6 Choix de la discrétisation angulaire

La méthode des caractéristiques a été déja été présentée en section 3.2.4.2. Il s’agit main-
tenant de choisir le nombre de caractéristiques a tracer et d’en étudier l'influence sur la
nappe de puissance. Pour cela, on choisit de faire varier 'angle polaire # et 'angle azimutal
1, conformément a la figure 3.26.

A l'examen du tableau 3.3, on constate qu'un raffinement de la discrétisation polaire (1))
diminue systématiquement le keff, tandis qu'un raffinement de I'angle azimutal (¢) I'aug-
mente.

Par ailleurs, on constate que le raffinement des angles polaires n’a pas d’incidence sur
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12 | 0.85 0.78 0.76 0.76 0.82 0.87 0.95 0.99 1.01 13
11 | 0.78 0.77 0.75 0.79 0.82 0.9 0.99 1.08 1.07
12
10 | 0.76 0.75 0.78 0.79 0.87 0.93 1.04 1.11 1.12
=
9
3
9| 0.76 0.79 0.79 0.86 0.91 1.03 1.12 1.08 1.11 11 o
g
2
8| 0.82 0.82 0.87 0.91 1.01 1.12 1.27 1.32 @
3
10 Z
7| 0.87 0.9 0.93 1.03 1.12 1.18 1.2 1.29 -é
(9]
6| 0.95 0.99 1.04 1.12 1.27 1.2 1.08 0.9
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0.8
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FIGURE 3.25 — Nappe des puissances assemblage du benchmark UAM GEN-III (avec APOLLO2.8 a 20
groupes)
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FIGURE 3.26 — Angle polaire 1) et angle azimutal ¢ définissant la direction

Ap APcntre Any tepu
Approx.  Ar- Ny N 1401%] [£0.1%] P8¢ 0PV avec init
P3 0.1 2 12 +11 -3.0% +2.0% 5.0% 4h31 56min
P3 0.1 3 12 -24 -2.9% +1.8% 4.7% 5h50 57min
P3 0.1 2 24 +68 -2.0% +1.6% 3.6% 4h47 1h10
P3 01 3 24 +33 -1.9% +1.4% 3.3% 4h50 1h12

TABLEAU 3.3 — Optimisation de la discrétisation angulaire

le basculement de puissance, ce qui est cohérent avec le fait que le basculement que 'on
cherche a observer est uniquement radial. La combinaison Ni) = 3 et Nyp = 24 est celle qui
conduit a un basculement le plus faible sans surcofit significatif en temps CPU. C’est donc la
combinaison que nous retiendrons.

3.9.7 Choix de la discrétisation en espace

Ensuite, on reserre les caractéristiques : de Ar = 0.1 ¢m on passe a Ar = 0.04 ¢m, ce qui
donne les résultats du tableau 3.4.

Ap APeentre Ame topu

Approx.  Ar Ny No -\ 201%]  [£01%] B3¢ TPV vecinit
P3 0.04 2 12 -109 -2.4% +1.6% 4.0% 5h 1h13
P3 0.04 3 12 -133 -2.3% +1.4% 3.7% 5h06 1h20
P3 0.04 2 24 -52 -2.3% +1.6% 3.9% 5h50 1h33
P3 004 3 24 -84 -2.3% +1.4% 3.7% 6h24 1h41

TABLEAU 3.4 — Effet du resserrement des caractéristiques sur les fonctions de réponse

Le resserrement des caractéristiques conduit a une meilleure description des fuites et a
une meilleure prise en compte de 'effet absorbant des crayons gadoliniés. En effet, la somme
des trois couronnes externes du maillage gadolinium est inférieure a 0.1 cm(tableau 3.5). Le
maillage peut donc occulter cette discrétisation lors du tracage.

On réduit par ailleurs le basculement de flux de 1 % et ceci quel que soit le raffinement
angulaire choisi.
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différence distance totale

des rayons au centre
1ére couronne 0.185 0.185
28&me coyuronne 0.076 0.261
3éme couronne 0.059 0.320
4#me coyronne 0.049 0.370
5éme couronne 0.033 0.402
Rayon externe 0.010 0.413

TABLEAU 3.5 — Dimensions des mailles radiales (en cm) des crayons gadoliniés

3.9.8 Réduction du temps de calcul par initialisation judicieuse du flux

La machine de calcul utilisée précédemment pour mener les tests de validation dispose
d’une grande vitesse d’exécution. En effet, sa fréquence d’horloge dépasse 3.5 GHz tandis
que les machines disponibles pour du calcul intensif sont moins rapides. Par conséquent, on
a en fait constaté des temps de calcul qui s’étalent de 5h (comme présentés ici) a plus de
20h°. Pour notre approche stochastique, le temps de calcul est un facteur dimensionnant.
Nous avons donc stocké le flux obtenu lors d'un premier calcul de cceur puis initialisé un
calcul postérieur avec le flux de coeur déja convergé, au lieu d’une initialisation de la nappe
de puissance a une constante. Le solveur de flux n’itére plus sur les sources de fission car le
résultat est déja fourni. Le temps de calcul résultant uniquement d’'un parcours du domaine
énergétique, d’ou l'intérét d’avoir auparavant réduit le nombre de groupes du maillage. On
passe ainsi de 10 heures de calcul (maximum) a 2 heures, donc une réduction d’'un facteur
5. De plus, la durée de calcul de 2h s’est révélé indépendante de la machine utilisée car
les boucles externes ont été court-circuitées (plus d’itérations sur le maillage spatial), donc
pas de mobilisation des processeurs dant les caractéristiques sont machines dépendantes.
Dans l'optique d’une perturbation des sections efficaces macroscopiques, une initialisation
judicieuse du flux apparait donc appropriée dans la mesure ot ce flux d’initialisation est la
moyenne de toutes les situations calculées.

Approx. Ar Ny No¢ keff # d’it. ext. () AP min/max tcpy
P3 0.04 3 24 1,00958+107° 55 -2.3%/+1.3% 6h24
P3 0.04 3 24 1,00958 + 107° 1 -2.3%/+1.4% 1h41

TABLEAU 3.6 — Effet de I'initialisation du flux a ’étape coeur, cas calcul au pcm sur la valeur propre

Approx. Ar Ny No¢ keff # d’it. ext. (¢) AP min/max tcpy
P3 0.04 3 24 1,00957+10"7 210 -2.0%/+1.3% 19h46
P3 0.04 3 24 1,00956+ 107 1 -2.4%/+1.3% 2hll

TABLEAU 3.7 — Effet de l'initialisation de la nappe de flux a ’étape ceeur, cas calcul précis sur la valeur
propre

>Nous avons constaté que cela dépendait aussi de la mémoire vive disponible sur la machine au cours du
calcul, ce qui est un paramétre difficilement contrélable quand les machines de calcul hautes performances sont
partagées entre utilisateurs.

81



CHAPITRE 3. CALCUL NEUTRONIQUE PRECIS D’UN REACTEUR A EAU LEGERE

12 AP2 0.85 AP2 0.78 AP2 0.76 AP2 0.76 AP20.82 AP20.87 AP20.95 AP20.99 AP2 1.01
=23% A=-22% A=-11% A=-2.0% A=-03% A=-11% A=0.5% A=0.7% A=0.0%

AP20.78 AP20.77 AP20.75 AP20.79 AP20.81 AP20.9 AP20.99 AP21.09 AP21.07

" =-22% A=-1.0% A=-23% A=-0.6% A=-1.3% A=0.4% A=-0.5% A=-0.2% A=0.2%

AP20.76 AP2 0.75 AP20.78 AP2 0.79 AP2 0.87 AP20.93 AP2 1.04 AP2 1.11 AP2 1.12 0.5
0 fA=1.1% A=23% A=08% A=16% A=02% A=-0.8% A=0.8% A=0.0% A=0.8%

AP20.76 AP20.79 AP20.79 AP2 0.86 AP2 0.91 AP21.03 AP2 1.12 AP2 1.08 AP2 1.11
A=-2.0% A=-06% A=-1.6% A=-0.0% A=-0.7% A=0.9% A=-0.0% A=14% A=0.3% 0.0

AP20.82 AP20.81 AP20.87 AP20.91 AP2 1.01 AP21.12 AP21.27 AP2 1.32

8 |A=-03% A=-13% A=0.2% A=-0.7% A=1.0% A=0.1% A=0.3% A=1.0% 05

[%] ¥ 1/(¥1-2dV)

7 AP20.87 AP20.9 AP20.93 AP21.03 AP2 1.12 AP21.18 AP2 1.2 AP21.29
A=-1.1% A=0.4% A=-0.8% A=0.9% A=0.1% | A=1.5% A=04% A=0.7%

6 AP2 0.95 AP2 0.99 AP21.04 AP21.12 AP21.27 AP21.2 AP21.09
A=05% A=-05% A=0.8% A=-0.0% A=0.3% A=0.4% A=1.2%

5 AP2 0.99 AP2 1.09 AP2 1.11 |[AP2 1.08 AP2 1.32 AP21.29
A=0.7% A=-02% A=0.0% A=1.4% A=1.0% A=0.7%

AP2 1.01 AP2 1.07 AP21.12 AP2 1.11 20

A=00% A=02% A=0.8% NA=0.3%

M N P R S T U i W

FIGURE 3.27 — Nappe de puissance aprées choix des caractéristiques et du maillage énergétique

3.9.9 Simplification du maillage spatial

Nous avons finalement étudié I'influence du nombre de mailles sur le temps de calcul et
sur ses performances. En effet, nous avons montré que le temps de calcul était proportionnel
au nombre de mailles de la géométrie (figure 3.28) et que le nombre de mailles était propor-
tionnel au besoin de RAM par calcul. C’est pourquoi il est important de réduire si possible ce
nombre de mailles afin de pouvoir entreprendre notre étude avec les machines a disposition.
Nous avons donc fait varier le nombre de mailles dans le coeur ainsi que dans le réflecteur.

3.9.9.1 Maillage réflecteur

Pour bien décrire la forte variation du flux thermique a I'interface cceur-réflecteur ainsi
que la forte atténuation a cette interface, les préconisations usuelles de maillage du réflecteur
lourd sont les suivantes (cf figure 3.29) :

* maillage trés fin (45*0.15 cm) dans les 6.75 premiers centimétres au contact du ceeur,
* maillage fin (9*0.45 cm) entre 6.75 et 10.8 cm de distance,

* maillage grossier (1.3 cm, soit la largeur d’une cellule, au dela.

Etant donné la distance entre caractéristiques du schéma (Ar = 0.04cm) il semble 1égi-
time de vouloir raffiner les premieres mailles a I'interface cceur-réflecteur pour augmenter la
précision de notre schéma. Nous proposons dans un premier temps des mailles de 'ordre du
jeu inter-assemblages (0.06 cm) avec un élargissement progressif des mailles en s’éloignant
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FIGURE 3.28 — Temps CPU de calcul en fonction du nombre de mailles, machines de calcul intensif

TS

FIGURE 3.29 — Maillage du réflecteur lourd type REL2005

de l'interface de maniere a mieux décrire le flux sur une longueur de I'ordre de grandeur
du libre parcours moyen du neutron associée a la diffusion inélastique du Fer (de I'ordre de
10 cm). La description de la nappe de puissance est meilleure (tableau 3.8) pour un biais
supplémentaire sur le keff 1égerement augmenté (Ap = —86 pcm). De plus, 'utilisation du
maillage a 20 groupes est discutable pour décrire la section de capture du Fer, composant
majoritaire du réflecteur lourd. En effet, la figure 3.30 montre qu’'un retour au maillage a
281 groupes serait nécessaire pour mieux décrire les premiéres résonances, notamment celle
de capture a 1.15 keV et celle de diffusion a 25 keV.
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FIGURE 3.30 — Section efficace du Fer condensée sur le maillage a 20 groupes et sur le maillage a 281
groupes
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maillage réflecteur

Nombre
de mailles

AP A-Pcentre

AF,,

Basculement
[%]

Criteéres
de convergence

Forme de la nappe
des écarts de puissance

(AP2-T4)/T4

topu
sans init.

type REL2005 :
ceeur +
(0.15cm*45) +
(0.45cm*9) +
(1.3cm*7)+
1.7

plus raffiné
a I'interface
coeur réflecteur :
coeur +

(0.06cm*8) +
(0.126cm*10) +
(0.25cm*28) +

(0.5cm*8)

plus relaché :
coeur +
(0.25cm*5) +
(0.5cm*8)+
(1.5cm*8)

159632

154900

153051

-84 pcm -2.3%

-1.6 %

-86 pcm

-86 pcm -1.6%

1.4%

+1.3%

1.3%

3.7%

3.2%

2.9%

€N = 10~°
ep =2x107°

€N = 10-5
erp =2x107°
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%h47

63h

15h18

TABLEAU 3.8 — Effet de changements de maillages réflecteur sur la nappe de puissance
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3.9.9.2 Maillage coeur

On se base tout d’abord sur les résultats présentés a M&C2013 concernant la validation
des calculs assemblage avec APOLLO2.8 [31, 77] sur le schéma de calcul industriel REL2005.
Les préconisations correspondantes sont de mailler les crayons combustible avec un maillage
type moulin a vent figure 3.31. Les crayons combustibles (2 sur la figure) sont maillés en
quatre couronnes (a) pour tenir compte de 'autoprotection spatiale, la gaine est diluée avec
le jeu pastille-gaine (b) en conservant le bilan matiere et le modérateur autour du crayon est
sectorisé de maniere a tenir compte du voisinage des crayons combustible et des variations
du flux thermique (c). Par ailleurs, on trace une maille dans les angles pour modéliser la
remontée de flux thermique qui se produit dans le modérateur (d). Les 6 couronnes des
crayons gadolinium sont montrés en 3. Les trous d’eau (emplacement des barres de contrdle
lorsqu’elles sont insérées) sont maillés avec 4 couronnes (1).

FIGURE 3.31 — Maillage assemblage type REL2005

Le tableau 3.8 compare trois maillages de coeur : un conforme aux recommandations
REL2005, un qui supprime des mailles dans le modérateur et un qui en supprime la sectori-
sation. Bien évidemment, le dernier choix n’est pas acceptable au vu des écarts obtenus sur
la nappe. Le choix peut ensuite se porter sur 'un ou l'autre des deux maillages restants. Nous
avons choisi de rester sur le premier car le temps de calcul est multiplié par plus de 2.5 en
supprimant les croix dans le modérateur ce qui n’est pas acceptable.

3.10 Retour sur les besoins de ressources de calcul

Nous avons présenté en figure 3.28 le temps de calcul nécessaire au solveur cceur afin
de converger a la fois sur la valeur propre et la nappe de flux. On pourrait également faire
le méme type de diagramme en considérant les ressources mémoire RAM® nécessaires pour
mener a bien le calcul. En effet, le solveur coeur stocke ’ensemble des informations contenues
dans chaque maille afin de les actualiser a chaque itération.

Nous avons réalisé des tests afin de déterminer la quantité optimale de RAM a allouer.
Nous avons trouvé que la quantité de mémoire RAM nécessaire pour un calcul optimisé (qui
ne dure pas une durée démesurée, qui ne détériore pas les machines de calcul et qui ne sur-
mobilise pas de RAM) était de 15 Go par calcul, ce qui est considérable mais accesible étant
donné le faible cotit du Go de RAM sur le marché.

®Random Access Memory ou mémoire vive en francais. Elle sert a stocker temporairement les fichiers que
l'ordinateur exécute et se présente physiquement sous forme de barrettes amovibles a fixer sur 'unité de calcul.

86



nombre de mailles

Forme de la nappe

i 0, 0, 0,
coeur Maillage Ap [pcm] AP.cnire [%] AFy, [%]  Basculement [%] de puissance tcpu
159632 -84 pem -2.3% 1.4% 3.7% - 9h47
127935 7 -113 pem -1.8% +1.3% 3.1% " 27h
97072 < > 500pcm > 10% < —10% > 20% 17h42

TABLEAU 3.9 — Effet de changements de maillages cceur sur la nappe de puissance
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CHAPITRE 3. CALCUL NEUTRONIQUE PRECIS D’UN REACTEUR A EAU LEGERE

Points-clés du chapitre : Calcul neutronique précis d’'un réacteur a Eau Légere

* De la méme maniére que pour les méthodes de propagation d’incertitudes, il existe

deux familles de méthodes de résolution de I’équation de Boltzmann : une ap-
proche déterministe et une approche probabiliste. La premiere propose des mo-
délisation approchées des termes de 1'’équation afin d’aboutir a un résultat rapide
et dont la précision est connue. La deuxiéme approche, se base sur la simulation
individuelle précise de nombreux neutrons. Les fonctions de réponse sont ensuites
déduites grace a un traitement statistique en sortie. Avec une résolution stochas-
tique de '’équation du transport des neutrons, la précision et la rapidité du calcul
sont proportionnelles a la racine carrée de la quantité de ressources de calcul que
I'on alloue.

Un schéma de calcul est un ensemble de choix de modélisation permettant de
conduire a une précision donnée. Nous avons repris les éléments contenus dans le
schéma de calcul REL2005 que nous avons adaptés a un grand coeur pour obtenir
un schéma projet précis et suffisamment rapide pour envisager plusieurs centaines
de calculs avec les ressources informatiques disponibles dans un intervalle de temps
raisonnable, de I'ordre de la semaine.

Pour cela, nous avons étudié un grand coeur a puissance zéro a chaud proposé
dans le cadre d'un benchmark OCDE/AEN. Le schéma de calcul que nous proposons
utilise le code déterministe APOLLO2 et conduit a I’estimation du keff avec un écart
en réactivité avec TRIPOLI4® de -84 pcm. La nappe de puissance est calculée avec
un écart de -2.3 % sur la puissance au centre de la nappe et un écart de +1.4 % sur
la puissance des assemblages périphériques. Le basculement initial vaut donc 3.7 %.
De plus, la durée nominale de calcul est de 2h, ce qui est compatible avec une étude
stochastique.
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La méthode Simple Monte-Carlo

Apreés avoir montré que les méthodes déterministes de propagations d’incertitudes présen-
taient des limitations pour résoudre notre probleme, nous proposons une nouvelle méthode
stochastique de propagation des incertitudes, la méthode SIMPLE MONTE-CARLO (SMC).

Cette méthode, ou plutét cet ensemble d’outils que nous voulons directement utilisable
par le neutronicien, n’utilise en fait qu'une petite partie de 'ensemble des méthodes de ma-
thématiques appliquées aux analyses de sensibilité. En effet, la littérature scientifique est
riche en publications concernant ce domaine. C’est pour cela que nous restreignons dans un
premier temps nos références a deux syntheses pour bien établir le contexte de ce chapitre.
D’abord une revue sur I'analyse de sensibilité globale des modeles numériques [78] ou I'au-
teur distingue trois classes de techniques et propose un positionnement de chacune d’elles
en terme de coflit du modeéle, de complexité et de type d’information apportée. Ensuite, un
ouvrage anglophone plus fourni sur ’analyse de sensibilité dans sa globalité [79].

Dans ce chapitre, les choix des outils pour la méthode SMC seront détaillés et mis en
perspective critique. En outre, ses aspects innovants seront soulignés, tels que le choix d'un
plan d’expérience particulier : 'échantillonnage en hypercube latin (LHS) ainsi que son op-
timisation. Le lecteur pourra finalement retenir quelques ordres de grandeur concernant les
besoins en ressources matérielles afin d’entreprendre une propagation d’incertitudes stochas-
tique avec un code de neutronique déterministe.
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CHAPITRE 4. LA METHODE SIMPLE MONTE-CARLO

4.1 Prérequis de statistiques

En mathématiques, la théorie des probabilités suppose de connaitre la loi de probabilité
d’une variable pour ensuite en déduire des grandeurs pertinentes (quelle est la probabilité
d’obtenir une valeur comprise dans tel ou tel intervalle? ...)

Dans 'étude qui nous intéresse, nous utiliserons des outils dont le but est inverse : a
partir de la connaissance de la variable, peut-on inférer la loi que suit cette variable ? Nous
qualifierons alors notre domaine d’étude de statistique inférentielle : il s’agit en fait de dé-
duire, a partir d’'un échantillon, et non pas d’'un seul individu d’'une population donnée, les
caractéristiques de 'ensemble de la population.

Par souci de clarté, nous définirons dans cette partie le vocabulaire que nous utiliserons
dans la suite. Nous noterons en lettres capitales les objets tandis que leurs réalisations seront
signifiées en minuscules.

Définition 4.1. L’ensemble d’objets que I'on étudie s’appelle une population (noté en lettres
capitales) , dont chaque élément est désigné par le nom d’individu. On peut en étudier un
nombre fini que I'on qualifiera d’échantillon. Les caractéristiques de I’échantillon que I'on me-
sure sont des variables. Les mesures correspondantes sont des observations (notées en minus-
cules). Un n-échantillon de X est un n-uplet (X, Xo, ..., X,,) tel que toutes les réalisations
X, ont méme loi que X et sont indépendantes. On parle alors d’un échantillon indépendant
et identiquement distribué (i.i.d.) de X. Une réalisation de I’échantillon est alors un n-uplet
(x1,x9,...,2,) de valeurs prises par 'échantillon. O

Exemple 4.1. Chacun des X} peut étre un vecteur (par ex. un jeu de sections efficaces)'.
Un n-échantillon de sections efficaces a 20 groupes peut alors se schématiser de la maniere
suivante :

Xi X X,
(X1, Xpgy oo, X)) = : : : 4.1)
X3 X3 X2
Xi X,
— : : (4.2)
X2 . XX
=X (4.3)

Définition 4.2. La fonction de répartition de X est la fonction Fx : R — [0, 1] définie par :
VteR, Fx(t)=P(X <t)

La fonction de répartition d’une variable aléatoire a densité sera continue, tandis que la
fonction de répartition d’une variable aléatoire discréte sera en escalier. On définit alors la
fonction densité de probabilité comme la dérivée de la fonction de répartition. O

Exemple 4.2. Citons quelques fonctions de répartition usuelles comme

* la loi exponentielle de parametre A :
F(t) = e

C’est la loi de décroissance radioactive classique d’un isotope donné.

!Dans ce chapitre, la notation o désignera exclusivement I’écart-type d’une variable aléatoire. Lorsque I'am-
biguité n’aura pas lieu d’étre, hors de ce chapitre, on utilisera la notation pour désigner indifféremment section
efficace ou écart-type.
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* La loi de Weibull de parametre d’échelle A\, de parametre de position ~y et de parametre
de forme k généralise la loi exponentielle. C’est une loi classique dans les études de
fiabilité.

?C—"/)k

Ft)=1—e 03

En particulier, il est possible de modéliser les différentes phases de la vie d’'un produit
industriel avec I'ajustement a une loi de Weibull. [80]

Définition 4.3. Une statistique de I’échantillon est une variable aléatoire p(X) ol ¢ est
une application de R? dans R. La fonction de densité de probabilité (pdf) de chacune des
composantes de X peut étre différente. On se référera a ces dernieres sous le vocable de
lois? marginales de X. Un estimateur T de # est une statistique a valeurs dans I C R et une
estimation sera la valeur de I'estimateur correspondant a une réalisation de I’échantillon.
peut étre la moyenne, 'écart-type, la variance de I'échantillon, ... La moyenne empirique,
I’écart-type empirique seront les estimations de ¢ concernant un échantillon donné. O

Définition 4.4. Les moments d’'une distribution d’ordre » € N de X, par :
m, = E(X") (4.4)
En particulier, on définit la moyenne de X comme le moment ordinaire d’ordre 1 de X.
p=E(X) (4.5)
On retrouve une notion analogue a celle du moment d’une section efficace ou d’une force. ¢

Définition 4.5. Le moment centré d’ordre r € N de X est défini, sous réserve d’existence,
par :

e = E((X — E(X))") (4.6)

En particulier, on définit la variance de X comme le moment centré d’ordre 2 de X, et I'écart-
type la racine carrée de la variance.

o=z = VE(X —E(X))?) (4.7)
%

Définition 4.6. Le moment centré réduit d’ordre r € N de X est défini, sous réserve d’exis-

tence, par :
X _ T
57"72 = E<( M) > (4.8)
g
%

En particulier, on définit le coefficient d’asymétrie (skewness) de X comme le moment
centré réduit d’ordre 3 de X et le coefficient d’acuité ou d’aplatissement (kurtosis) comme le
moment centré réduit d’ordre 4.

En particulier, la loi normale est une distribution a asymétrie et a aplatissements nuls.

2En toute rigueur, on devrait utiliser ici “fonction densité de probabilité” mais par simplicité, I'usage a consacré
I'anglicisme “loi”.
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4.2 Démarche Monte-Carlo

Considérons un modele physique Y = 1(X) ol X est un vecteur aléatoire a p compo-
santes de la forme X = (X3, Xy, ..., X)) et notre code de calcul. X est le jeu de parametres
incertains de notre probleme.

Au voisinage d’un point de fonctionnement 2° = (29, 9,...,29), la variable Y prendra
une valeur voisine de 3 = (7,49,...,45) = n(z°). Connaissant les incertitudes associées a

X, quelle sera l'incertitude sur Y ?

Pour résoudre ce probléeme, nous adopterons une démarche itérative. Il s’agit d’abord de
modéliser numériquement le systeme réel (étape A) pour tenir compte de sa complexité tout
en restant dans les capacités de calcul a disposition. On estime la variation des parametres
incertains dans I'espace des entrées par des pdf parmi lesquelles la loi normale et la loi du
chi-deux comptent parmi les plus connues (dessinées sur la Figure 4.1 au niveau de I'étape
B). On propage les incertitudes associées a chacun d’eux (étape C) puis la hiérarchisation des
contributeurs a l'incertitude totale (étape C’) permet de recentrer 'étude et de déterminer
l'incertitude totale avec un nombre de parametres incertains réduits. Bien évidemment, le
choix des parametres dans I’étape B se doit d’étre le plus exhaustif possible pour avoir une
incertitude la plus fiable possible. Finalement, on réitére le processus et on conserve les
variables d’intérét jusqu’a obtenir le degré de précision souhaité. On retrouve ici un certain
caractere bayésien dans la démarche!

Etape C’
Hiérarchisation des parametres

10

€® ul

X1 X2 X3 X

Etape B - -
I Etape A Etape C
tification d e N
Quan Ié?ii;:r;tituzsezources Specification du probléme Propagation des incertitudes
Modélisation des entrées par Systeme réel Modéle Deﬁ;";g?;gﬂtigﬁse?;:“:;‘ls de

des distributions numérique probabilités de défaillance

mgdp) = [  f e

Variables

d’entrée \'g'?‘_ri tab I?ts
incertaines sl
y=g0)

FIGURE 4.1 — Processus général itératif d’examen des incertitudes

L’Etape C se décompose ainsi en deux temps :

1. On simule (Y1,Ys,...,Y,,) sorties du code.
2. On estime :

n “ '
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07 08 09 S 10

FIGURE 4.2 — Intégration numérique et dépassement de seuil par méthode Monte-Carlo

qui converge presque stirement” vers la moyenne d’aprés la loi des grands nombres

?n p.Ss. M

n—oo

et qui converge en loi® vers la loi normale centrée réduite

,c(\/ﬁ(yns_m)) N0, )

n

» L’écart-type o par la racine carrée de l'estimateur de la variance non biaisé et
convergent de la variance [81]

1

sn(Y) = /52 )

n

(V) = > ((X) = M,)?) (4.10)

=1

Ainsi, on peut aussi intégrer numériquement la sortie du code, en particulier d'un point de
vue probabiliste estimer la fonctions de répartition de la variable aléatoire et estimer les
probabilités de dépassement P d’un certain seuil (figure 4.2) via

P =2 M) (4.11)
j=1

Néanmoins, la vitesse de convergence de 'algorithme est faible (en 1/4/n) : pour obtenir
une estimation de la valeur moyenne précise a 1% de I’écart-type, il est nécessaire de réaliser
10000 tirages. Dans notre cas, ce n’est pas acceptable étant donné le cotit de calcul unitaire
d’une simulation. Pour contourner ce probléme, une premiere idée est de remplacer le mo-
déle complexe 7 par des modéles mathématiques moins cofiteux en ressources informatiques
(appelés métamodeéles ou surface de réponse). Citons en particulier les modeles polynomiaux,
les splines, les modéles linéaires généralisés ou les modeles basés sur des concepts d’appren-
tissage statistique : réseaux de neurones, arbres de régression, processus gaussiens.

Une condition nécessaire pour assurer la performance d'un métamodele est une explora-
tion complete de I'espace des entrées, de maniére a restituer les éventuels effets non linéaires
de certaines variables de sortie. L’établissement d'un métamodele est séduisant dans la me-
sure ou cela rend possible I'acces a la majorité des dérivées partielles (les sensibilités) a

30n donne les principales définitions et théoréme de convergences des estimateurs en annexe A.
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moindre colit. Néanmoins, un ordre de grandeur du nombre de simulations nécessaire a en-
treprendre est de N ~ 10n [82]. Dans notre cas, on prévoit un espace de dimension environ
400, ce qui correspond a 4000 simulations, ordre de grandeur rédhibitoire pour notre étude.

Néanmoins, méme si nous n’envisageons pas la création d'un métamodele, les perfor-
mances de la propagation d’incertitudes via une méthode de type force brute est tributaire
de la bonne couverture de I'espace des données d’entrées.

Soit n la dimension de notre probléme, présentons maintenant la démarche aboutissant a
la production d’'un échantillon satisfaisant notre besoin :

1) On produit un échantillon sur X € [0, 1]” de bonne qualité qui explore 'hypercube de
maniére optimale : section 4.3

2) On le distribue ensuite selon la loi de densité de probabilité adaptée a notre probléme.
Elle sera choisie en section 4.4

3) On prend finalement en compte les covariances fournies par les bibliotheques utilisées :
section 4.5

4.3 Placement des points dans I’espace des entrées

4.3.1 De l'utilité de la bonne planification en grande dimension

La maniere d’explorer I'espace des paramétres d’entrée de maniére de maniére a obtenir
une quantité d’informations donnée avec le moins de simulations possibles est appelé plan
d’expériences (DoE). On en propose ici une revue évidemment incomplete, mais suffisante
pour le neutronicien. Pour plus de détails, on se rapportera avec avantage a la revue de G.
Damblin et al. [83]. La these de J. Franco [84] propose également une approche exhaustive
et pédagogique de la planification d’expériences pour les codes indusriels cotiteux. Cette
theése constitue un excellent panorama critique des outils a la disposition du numéricien. Par
ailleurs, ces deux ensembles de travaux ont donné lieu a I'implémentation des algorithmes
utilisés dans ce travail. En outre, ce sujet est en constante évolution, comme en témoigne
l'intérét croissant de la planification a grande dimension pour le Big Data [85, 86] ou des
variables aléatoires sont échantillonnées indépendamment selon des fonctions de densité de
probabilité inconnues pour approximer des fonctions issues de machine learning statistique
[87].

Pour planifier un ensemble d’expériences numériques, la premiere idée qui se présente
est d’échantillonner systématiquement l’espace des parameétres d’entrée avec k valeurs par
dimension. De fait, le code sera appelé k" fois et la population de I’échantillon grandira
exponentiellement avec la dimension n. C’est ce qu’on appelle communément le fléau de la
dimensionnalité (curse of dimensionality). Prenons d’autres exemples pour bien en saisir les
enjeux.

Exemple 4.3. [88] Soit U une variable aléatoire échantillonnée sur I’hypercube unité de R<.
Pour sélectionner une proportion p de données d’observations, on calcule I'aire de I’hypercube
de co6té moyen p'/¢. En dimension 1, 'aire de I’hypercube (en 2D, on appelle cela tout simple-
ment un cube) vaut p, son c6té vaut p!/¢ = 0.1. En dimension 2, son c6té vaut p'/¢ = 0.316.
En dimension 10, il vaut p'/¢ = 0.79. (voir figure 4.3)

On met donc ainsi en évidence le fait que, a proportion de 1’échantillon donnée, si on
ne tient pas compte de la dimension dans la planification (cas du tirage One-At-a-Time en
particulier section 4.3.2.1) la proportion de 'espace non parcourue est d’autant plus grande
que la dimension l'est.
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0 1 o 1 0 1
(A) dimension 1 (B) dimension 2 (c) dimension 10

FIGURE 4.3 — 10 % des tirages dans le cas de plusieurs dimensions de I'espace des entrées

Exemple 4.4. 1’idée directrice de notre propos est de tenir compte au mieux de toutes les
combinaisons de '’espace des entrées, en particulier des cas les plus pénalisants, a savoir pour
une méme section efficace des valeurs extrémes dans des groupes voisins. Cette hypothése
est tout a fait plausible par exemple dans les cas de groupes voisins, les différences entre
bibliothéques de sections efficaces impliquent un décalage en bloc de la valeur de la section.
L’exploration de 'espace de départ se doit ainsi d’étre soignée. Calculons le volume de I'hy-
percube unité et comparons-le au volume de la boule qui lui est tangente. (figure 4.4). Le
volume de I’hypercube unité est 1™ = 1 quelle que soit la dimension n. Le volume de la boule

unité est ,
2 n
" 1
V,=—— () (4.12)
n
I'(5+1)\2
en notant I' la fonction d’Euler :
+o0
I:ze / e tdt (4.13)
0
10° 1
107 1
o 1071
S 107 1
s
S g
>
10—15 |
10—18 _
T T T T T T T T T
0 5 10 15 20 25 30 35 40
dimension n [-]

FIGURE 4.4 — Volume de '’hyperboule unité ramené a celui de 'hypercube fonction de la dimension
en échelle logarithmique

Le rapport non occupé par I'hypersphere augmente exponentiellement (droite dans le
diagramme log figure 4.4). Autrement dit, plus la dimension augmente, plus la pénalisation
induite par une mauvaise exploration de ’espace des entrées est importante.
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FIGURE 4.5 — Hyperboule unité inscrite dans 'hypercube en dimension 3

FIGURE 4.6 — Un exemple de design One-At-a-Time en dimension trois : a partir d’'une position de
départ, on ne fait varier qu'une dimension a la fois pour construire le plan d’expériences

Nous avons montré dans ce paragraphe les conséquences induites par la mauvaise exploration
de Uespace des entrées par des critéres qualitatifs simples. L’objet des prochains paragraphes est
de proposer une méthode permettant d’explorer correctement lespace des entrées avec le moins
de points possibles.

4.3.2 Quelques plans particuliers
4.3.2.1 Tirage One-At-A-Time

Une idée répandue consiste a penser que pour analyser les causes d'un phénomeéne, il faut
réaliser des expériences numériques en ne modifiant qu'un seul parameétre a la fois. La figure
4.6 illustre ce type de plan. En partant du point O sur la figure, on se déplace sur les trois
dimensions en prenant garde a ne modifier a chaque fois qu'une seule des trois coordonnées.
Ceci est a priori un mauvais candidat pour des études de sensibilités :

* Les informations apportées par le plan One-At-a-Time (OAT) peuvent étre potentielle-
ment fausses car le modele est vu partiellement, une sorte d’effet de raies.

* On ne détecte pas les non monotonies, les discontinuités et les interactions entre va-
riables.

* On laisse de grandes zones inexplorées dans I'espace (cf. fléau de la dimension)
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FIGURE 4.7 — Deux exemples d’échantillonnage en hypercube latin en deux dimensions, N = 20, n =
2

4.3.2.2 Echantillonnage Monte-Carlo Simple

L’Echantillonnage aléatoire simple (SRS) est un tirage simple basé sur les procédures
internes de tirages de nombres aléatoires. En langage Python, il s’agit d'un processus pseudo-
aléatoire basé sur l'algorithme de génération de Mersenne-Twister dont la période est de
219937 _ 1. En langage R, de nombreux choix de générateurs sont possibles, 'algorithme de
Wichman-Hill (période 6,9536 x 10'2), Mersenne-Twister, Marsaglia-Multicarry (période 260),
un algorithme basé sur les suites de Fibonacci de période (2'%) ...

Les propriétes de couverture des plans SRS ne dépendent pas de la dimension du pro-
bléme mais la vitesse de convergence des estimateurs est faible (en 1/4/n comme indiqué
précédemment). D’ot I'intérét de changer de plan d’expériences.

4.3.2.3 Echantillonnage en Hypercube Latin

L’échantillonnage en Hypercube Latin (en anglais Latin Hypercube Sampling ou LHS) in-
troduit par McKay et al. [89] est un type particulier d’échantillonnage stratifié : on découpe
chaque dimension en strates dans lesquelles on ne s’astreint a ne tirer un et qu'un seul point.
On se restreint ici au cas d’'un échantillonnage uniforme sur chacune des dimensions pour
clarifier notre propos.

Chaque intervalle [0, 1] est divisé en N intervalles de méme largeur 7, = ([%,%})k:hn Le
fait de tirer une coordonnée dans un intervalle exclut cet intervalle pour un tirage ultérieur.
La figure 4.7a met en évidence un tel plan avec un point particulier : on montre bien qu'aucun

autre point n’est tiré selon ces strates.

4.3.2.4 Plan séquentiels

Les plans séquentiels a algorithmes déterministes ont été historiquement initialement utili-
sés pour remplacer les suites aléatoires dans les méthodes Monte-Carlo, d’ot1 la dénomination
de suites quasi-Monte-Carlo. Elles ont, par essence, un comportement itératif intéressant : si
on souhaite rajouter ¢ points a un plan de taille n, le nouveau plan obtenu conserve les
propriétés initialement définies.
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Pour la majorité de ces suites, I'utilisation d’'un algorithme déterministe génére des points
répartis le plus uniformément dans ’espace. Parmi elles, les suites de Halton, de Hammersley,
de Sobol’* , de Faure, ...

Malgré tout, on observe toujours des pathologies récurrentes des la dimension 8 avec pro-
jection sur un sous-espace de dimension deux : apparition de motifs, de bandes, de clusters
et de lacunes, ... On fournit deux exemples en figures 4.8 et 4.9. C’est pour cela qu’on ne les
retiendra finalement pas.

4.3.2.5 Conclusion : choix du plan d’expériences

Finalement, de nombreux plan d’expériences sont a notre disposition. Cependant, il con-
vient de choisir le meilleur plan au sens des critéres suivants :

1. Bonnes propriétés générales de remplissage d’espace

2. Robustesse en sous-projection : Etant donné que le code de calcul a souvent une faible
dimension effective -le nombre de variables influentes est en pratique souvent réduit-,
il est donc important de conserver la qualité du plan d’expériences par projections sur
les sous-espaces associés individuellement a chacune des variables ou des sous-espaces
de faibles dimensions

3. Séquentialité : on voudrait pouvoir conserver la qualité du tirage par réduction du plan
ou par emboitement a la maniere de "poupées russes”.

L’échantillonnage en hypercube latin (désigné LHS dans la suite du corps de texte) a été
choisi pour ses bonnes proprités intrinseques de couverture de I'espace entier. Cependant, il
ne possede pas la propriété 3, ce qui est dommageable lorsqu’on déterminera la population
optimale de I’échantillon (partie 4.6).

Les deux prochaines parties décriront 'optimisation de la production d'un LHS : la partie
4.3.3 exposera d’abord les criteres qui permettent de préjuger de la qualité d'un tel plan et la
partie 4.3.4 détaillera les algorithmes disponibles pour optimiser ce LHS.

4.3.3 Criteres de remplissage d’espace

On a vu précédemment que I’échantillonnage en hypercube latin assure par construction
de bonnes propriétés de couverture d’espace en projection 1D. Ce qui ne présume rien de la
conservation de ces propriétés par projection sur un sous-espace de dimension supérieure a
1. Le lecteur s’en convaincra aisément a la lecture de la figure 4.7b avec un LHS diagonal :
certaines zones de I'espaces sont completement occultées. Certains auteurs proposent donc
d’appliquer un critere supplémentaire de remplissage d’espace de maniére a aboutir a des
plans dont les points ne sont pas rapprochés. Nous allons donc introduire plusieurs criteres
quantitatifs de remplissage d’espace utiles soit pour optimiser la production du LHS, soit pour
mesurer la qualité d’'un design. On les a ainsi séparé en deux groupes : les critéres basés sur
des critéres géométriques (typiquement basés sur des distances point a point) et les criteres
d’uniformité (basés sur des grandeurs globales qualifiant le plan dans son entier)

*Ilya Sobol’, mathématicien russe (1926-), (son nom prend bien une apostrophe a la fin) dont les travaux
sur 'analyse de sensibilité couvre un large domaine d’application des sciences du nucléaire, I'astrophysique a la
finance.
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var 1

var 8

FIGURE 4.8 — Plan d’expériences généré a partir d’'une suite de Halton avec N = 200 et n=8 : ce plan
est pathologique car la projection en 2D -(3,8) entre autres- présente des bandes régulieres.
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FIGURE 4.9 - Plan d’expériences généré a partir d’'une suite de Sobol’ avec N = 200 et n=8 : ce plan
est pathologique car la projection en 2D -(4,6) entre autres- présente des clusters de points.
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FIGURE 4.10 - LHS produit selon un critere maximin

4.3.3.1 Criteres basés sur une distance point a point

Il convient tout d’abord de définir la distance que I'on utilise. Le choix naturel se porterait
sur des critéres de distance entre points du plan, distance définie en général en norme L2
[90], mais ce n’est pas obligatoire :

* Le critere minimax [91] minimise la distance entre tous les points du plan et un point
fixe arbitraire du plan. Pour faire une analogie, on pourrait penser a une grande entre-
prise qui chercherait a placer des filiales peu éloignées du siege social. Peu importe la
distance entre les filiales elles-mémes, on optimise par rapport a un unique point.

* Le critere maximin [92, 93] maximise la distance minimale entre tous les points du
design. Pour mieux comprendre, on pourrait penser a une compagnie pétroliere qui
cherche a optimiser I'implantation de ses stations essences : les plus éloignées les
unes des autres de maniere a maximiser la rentabilité. On en fournit un exemple en
figure 4.10.

* Le critére donné par ’Arbre couvrant de poids minimal (MST) introduit des [94] et ac-
tualisé pour des plans d’expériences dans [95] permet de dresser un profil géométrique
global du plan et non pas de se baser sur des distances individuelles entre points. Ainsi,
l'idée directrice de ce critere est de construire un arbre dont les sommets sont les points
du plan. Le minimum Spanning Tree est ainsi celui dont la somme des arétes est mini-
male. Pour comparer deux plans d’expériences DOFE; et DO E5, on construit sur chacun
d’eux un tel arbre et on calcule la moyenne de la longueur de chacune des arétes m; et
my ainsi que 'écart-type des longueurs o1 et oo. DOE; est jugé meilleur que DOE) si
my1>me et o1 < o9. On fournit en figure 4.11 [83] deux LHS en dimension 2. Celui de
gauche est jugé correct car la distance minimale entre deux de ses points est grande,
tandis que celui de droite est mauvais car les points du bas sont tres rapprochés.

4.3.3.2 Critéres d’uniformité

On se place maintenant sur une échelle plus globale. L'idée de cette partie est de définir
une distance non plus point a point, mais plan [d’expériences] a plan [d’expériences]. Plus
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FIGURE 4.11 — Deux LHS couverts de leurs arbres couvrant de poids minimal : a gauche, avec une
grande distance minimale, & droite, avec une petite distance minimale.

précisément, pour un design donné, on cherche a mesurer son éloignement a un design
uniforme ou autrement dit a mesurer sa discrépance. Les plans d’expériences qui minimisent
un critére de discrépance sont appelés plans uniformes. Schématiquement, la mesure de la
discrépance se base sur la comparaison entre le volume des intervalles de la forme [0, y] et le
nombre de points du design a I'intérieur de ces intervalles.

Définition 4.7. La discrépance star d’'un plan d’expériences [96] XY = (x()),_;. v est défi-
nie de la manieére suivante :

D*(XN) = (4.14)

sup | # {2 < 0.yl = [Tws
ye(0,1]¢ |~ j=1
oty = (y1,...,yaq) est vecteur donné et #{x( € [0,y]} le nombre de points du design dans
[07 y] = [O’yl] R [Ovyd]

Plus concrétement, on cherche la plus grande différence entre la valeur de la fonction de
répartition empirique du design (terme de gauche en vert dans (4.14)) et la valeur de la
fonction de répartition de la distribution uniforme sur [0, 1] (terme de droite en bleu) . ¢

La mesure de la discrépance star est assez facile a appréhender mais son calcul se révéle
plus compliqué en pratique a cause de l'introduction de la norme L., dans sa définition.
Pour des petites dimensions, typiquement 1 ou 2, il est possible d’avoir des expressions ana-
lytiques accessibles, mais inutilisables en grande dimension. C’est pour cela qu'on cherchera
en pratique des criteres basés sur des normes en Ls.

Définition 4.8. La L,-discrépance star est donc définie par

. d 2 1/2
[ |a#ta® o - TLu| av
[0,1)¢ j=1

Di(XN) = (4.15)

O

On pourra ainsi se baser sur le travail de F. J. Hickernell, notamment [97] (p.106-166,
chapitre : "Lattices rules, how do they measure up? “) ou il introduit plusieurs propriétés
supplémentaires que les différentes discrépances peuvent remplir. Dans le désordre : des dis-
crépances pondérées, invariantes par réflexion sur les frontieres du domaines, symétrique, . . .

Nous nous restreindrons ici aux discrépances de type centrées et enveloppées.

102



CHAPITRE 4. LA METHODE SIMPLE MONTE-CARLO

Définition 4.9. La Lo-discrépance centrée ou discrépance Cs est définie par

C2(XN) = G;’) —;é:l <1+2 05) ] —05\ ) (4.16)
1 N n 1 .
+NQZH<1+2 05| + ‘ 05| -+ ‘x;)—xgj)D
i,0=1k=1
’ (4.17)

ce qui revient a centrer tous les carrés sur lesquels on compare I'aire du carré avec le nombre
de points du plan inclus a l'intérieur O

Définition 4.10. La £,-discrépance enveloppée (wrap-around) ou discrépance W est définie

par
w2(xN) = <> N2 ZMHI [ —( ' ’(1 - (x;) —x,(j)’)} (4.18)

la définition de cette discrépance fait intervenir I'enveloppe de 'hypercube unité sur chaque
coordonnée, ce qui permet de supprimer les effets de bord. O

La figure 4.12 traduit en image les définitions de ces trois discrépances. On retiendra en
fait que la discrépance L--discrépance star (L2) n’impose aucune contrainte sur le lieu du
carré ni sa taille, tandis que L--discrépance centrée (C2) entoure par définition le centre
de I'hypercube. La discrépance L,-discrépance enveloppée (W2), quant a elle, autorise le
dépassement des frontieéres et évite comme cela 'accumulation des points au voisinage de
ces dernieres.

o |
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FIGURE 4.12 — LHS projeté en dimension 2 avec définitions de trois discrépances : star en bleu, centrée
en vert olive et enveloppée en violet.

4.3.4 Algorithmes d’optimisation du LHS

En se donnant une dimension n et population N, le nombre de LHS différents possibles
vaut (N!)". Ce nombre trés important convainc de trouver un algorithme de choix efficace.
Une fois que le plan est produit une premiére fois, il peut ne pas étre optimal au sens des
critéres définis ci-dessus. Nous allons maintenant évoquer succintement quelques procédés
permettant de 'optimiser au sens de la discrépance choisie. Encore une fois, notre propos ne
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se veut pas exhaustif. Nous avons choisi de restreindre notre choix a ceux dont les perfor-
mances ont été estimées bonnes dans la littérature. L’article de Viana et al. [98] fournit un
historique et un liste assez conséquente des possibilités existantes.

L’optimisation débute avec un LHS initial qu’on améliore grace a des perturbations élé-
mentaires. Il s’agit d’échanger deux coordonnées choisies aléatoirement d’'une colonne choi-
sies aléatoirement elle aussi, de maniére a conserver le caractére LHS de I'échantillon. On
réévalue ensuite la discrépance du nouveau LHS. A ce stade, on pourrait penser que cette
évaluation est trés cofiteuse, ce qui n’est pas le cas en réalité car la perturbation faible induite
par I’échange élémentaire assure une expression peu cotiteuse pour la réévaluation.

* L’idée de l'algorithme de recuit simulé (SA : Simulated Annealing) a été pensé pour
éviter des optima locaux. A chaque itération, un changement élémentaire du design
courant est proposé et ensuite accepté avec une probabilité qui dépend d’une quantité
T appelée température. Cette derniere est initialisée a une valeur 7y puis varie selon un
profil prédéterminé, typiquement exponentiel. La température diminue et de moins en
moins de mauvais designs sont acceptés. Le choix de la température initiale et du profil
de décroissance de la température sont déterminants afin d’obtenir une convergence
rapide de l'algorithme.

* L’algorithme Evolutionnaire Stochastique Amélioré (ESE) se base sur le controle d’'une
quantité analogue a la température via une boucle externe et une boucle interne. Pen-
dant chacune des M itérations de la boucle interne, J nouveaux LHS sont produits a
partir du courant. Ensuite, a chaque itération de la boucle externe, la température est
mise a jour. Au contraire de la méthode recuit simulé, la température peut augmenter
d’une itération a une autre. Finalement, apres Q boucles externes, J x M x @ designs
élémentaires sont produits.

Dans ce travail, nous avons utilisé 'algorithme ESE car des travaux ont montré sur des cas
simples [83] que son efficacité est meilleure. De plus, les auteurs mentionnent que le temps
d’optimisation de l'algorithme croit nettement plus rapidement qu’une fonction linéaire du
critére choisi. Par exemple, pour réduire la discrépance d’un facteur 2 , il faut s’attendre a
une augmentation de colit nettement plus forte qu'un facteur 2. En ce qui concerne notre
étude, les critéres suivants ont été utilisés :

* Ty, température initiale = discrépance initiale x 0.005
* 2 itérations externes
* 100 itérations internes

* 50 nouveaux LHS proposés dans chaque boucle interne (J=50)

pour une durée unitaire maximale d’optimisation de 20 minutes.

4.3.5 Logiciels utilisés
4.3.5.1 R

R est un environnement intégré de manipulation de données, de calcul et de prépara-
tion de graphiques. C’est également un langage de programmation complet et autonome.
Historiquement, le R est un langage interprété principalement inspiré du S et de Scheme. Il
est un langage particulierement puissant pour les applications mathématiques et statistiques
puisque précisément développé dans ce but. On notera en particulier :
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* R est un langage basé sur la notion de vecteur, ce qui simplifie les calculs mathématiques
et réduit considérablement le recours aux structures itératives (boucles for, while,...).

* pas de typage ni de déclaration obligatoire des variables.
* les scripts R sont en général trés courts, quelques dizaines de lignes seulement.
* le temps de développement des librairies est tres court, la communauté est tres active.

* l'utilisation de dataframes pour prendre en charge un nombre important de données,
comme le package pandas de Data Science inclus dans Python.

Nous avons directement utilisé le package DiceDesign, du projet de recherche DICE pour la
production ainsi que 'optimisation des LHS.

4.3.5.2 Uranie

URANIE est une plateforme d’outils mathématiques développée par la Direction de I’Ener-
gie Nucléaire du CEA [99]. Cette plateforme s’appuie sur le programme d’analyse de données
massives ROOT développé au CERN. Les principaux modules d’'URANIE (v3.12) utilisés dans
le cadre de ce travail portent sur :

¢ le traitement de données (module DataServer).
* le couplage avec des codes de calcul ou des fonctions (module Launcher).

* la génération de plans d’expériences (module Sampler).

On signale pour information la présence d’autres modules de construction de métamo-
deles (module Modeler) et d’optimisation multicritére (module Optimizer) intensivement
utilisés dans le cadre de théses dédiées aux propagation d’incertitudes associées aux scéna-
rios électronucléaires [100, 101] ou a la conception de cceurs innovants avec des réseaux de
neurones [76, 102].

4.4 Choix d’une densité de probabilité adaptée

Apres avoir tiré notre plan d’expériences sur ’hypercube unité, on dispose d’un vecteur
X, € [0,1]" dont toutes les marginales sont les lois uniformes. Il s’agit maintenant de choisir
F—y . , .. ./ .. 1
la fonction de répartition Fj,connue (Ou sa pdf associée finconnue). Ainsi, X = F, - (X,,)
sera un vecteur aléatoire dont les marginales seront égales a finconnue-

Pour cela, il existe un principe, dit de Uentropie maximale , qui stipule que

Théoréme 4.5. La distribution qui représente Uétat actuel des connaissances est celle qui maxi-
mise lUentropie.

Autrement dit, parmi toutes les distributions a priori, le meilleur choix est celle qui maxi-
mise 'entropie. Cette idée a été mentionnée dans deux papiers [103, 104] de E. T. Jaynes en
1957 ou il fait le lien entre mécanique statistique et théorie de I'information. Présentons ici
quelques éléments nous permettant d’identifier la loi de densité de probabilité qui va nous
intéresser dans la suite.

On rappelle que I'entropie différentielle (ou continue), telle que définie en théorie de I'in-
formation, est une mesure de l'incertitude représentée par une loi de densité de probabilité.
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Soit une variable aléatoire X de pdf f. En choisissant I'origine des entropies par la convention
0 x In(0) = 0, son entropie différentielle associée h(X) est représentée par :

H(X)= —/f(:c)lnf(x)dx (4.19)

Théoreme 4.6. La distribution d’entropie maximale de moyenne 0 et de variance 1 est la loi
normale centrée réduite.

Démonstration. Soit Z une variable aléatoire distribuée selon la loi normale centrée g =

N(0,1). Pour rappel,
.2
g9(x) = \/12—7762 (4.20)

Soit X une variable aléatoire distribuée selon f, de moyenne O et de variance 1. Calculons le
saut d’entropie entre f et g :

1(2) = 1) = [ gl@into@)ds = [ f@)in((@)ds (421
= x)ln X Xr — x)n X xXr — T)n @ X
= [ st@pnto@yis — [ r@intoands = [ fanEha @22
= 5 +n(Vam) —in(v2m) [ f@yde = [ Fr@a [ f@indHa

=1 =1x1
(4.23)

=— x)ln @ x
= [ f@nc (4.24)
= Drr(fllg) (4.25)

La grandeur Dxr(f||g) qui apparait ainsi est appelée la divergence de Kullback-Leibler de
g a f. Cette grandeur est particulierement utilisée dans le domaine du machine learning ou
cette grandeur représente le gain d’information si g est utilisée au lieu de f pour décrire une
variable aléatoire. C6té inférence bayésienne, c’est la mesure de I'information gagnée quand
on remplace la distribution a priori g par la distribution a posteriori f.

Or on sait que D (f||g) > 0. avec égalité si et seulement si f = g p.p.°.

Dans notre cas, le saut d’entropie est nul ssi Dgr,(f||g) = 0 ssi f est la distribution normale
centrée réduite. CQFD. |

Finalement, on a montré que la loi de densité de probabilité la plus adaptée était bien la
loi normale A/(0,1). On peut donc prendre fi,connue cOmme la loi normale centrée réduite.

4.5 Prise en compte des bibliothéques de covariances

Une fois que le plan d’expériences X posséde les bonnes propriétés de remplissage d’es-
pace et qu’il est correctement tiré selon les lois de densité de probabilité voulues, on va
maintenant inclure les covariances a notre échantillon.

En vérité, il s’agit de trouver A tel que pour chaque jeu de parametres X

(Y —p) = AX (4.26)

>ce qui veut dire presque partout, c’est-a-dire que I'ensemble {x € R, f(x) # g(z)} est de mesure nulle.
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avec
E('X'AAX) =E((Y — p)(Y — p)) (4.27)
— $x (4.28)
(4.29)

avec u le vecteur des moyennes selon chaque dimension.

Pour cela, nous allons en fait reformuler notre probléme sous forme de minimisation des
moindres carrés. Placons nous donc dans un cadre plus général.

4.5.1 Probléemes aux moindres carrés
4.5.1.1 Position du probleme

Soient m et n deux entiers tels que m > n, A une matrice de R”"*", X un vecteur de R"™
et B un vecteur® de R™. Le probléme auquel on s’intéresse est

AX =B (4.30)

En régle générale, ce probleme est surdéterminé (plus d’équations dans le systéme linéaire
que d’inconnues) et aucune solution exacte n’est possible.

Exemple 4.7. Prenons 10 mesures. On veut les ajuster sur un modele linéaire connu. Les 10
mesures sont de la forme {(x1,v1), (z2,y2),. .., (z10,y10)} et I'’équation de la droite ajustée
est de la forme y = ax + b. Le probleme se résume en

T 1 Y1
: <‘b‘) = : (4.31)
r10 1 Y10

On se référe souvent a cet ajustement sous le nom de régression linéaire ou ajustement aux
moindres carrés. L'extension aux dimensions supérieures est immédiate, on ajuste les points
de mesure a un polynéme quelconque. En notant p le polynéme d’ajustement :

n
pla) =Y cimi (4.32)
i=0
L’idée de base (due originellement a Gauss) est de minimiser les moindres carrés, c’est-a-dire
de trouver le minimum de la norme £5 du vecteur résidu
|AX — Bl

c’est-a-dire

min » [y; — p(x;)]?
=1

NB : le cas n = m — 1 est sans doute le cas le plus utilisé en sciences. Il s’agit en effet de
I'interpolation. Dans ce cas, la solution interpolée est unique si et seulement si tous les points
x; sont distincts.

La recherche de la solution précise ne sera pas détaillée ici, on se contentera de proposer
une solution et de vérifier qu’elle convient. Le lecteur intéressé se référera par exemple aux
notes de cours de G. Fassbauer [105] ou il inscrit la démonstration dans le domaine du
traitement d’'image.

®le corps de travail est R mais on pourrait tout 2 fait travailler dans C sans perdre en généralité.
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4.5.1.2 Notre cas de figure

Les espaces vectoriels de départ et d’arrivée de notre étude sont confondus. On peut donc
raisonnablement supposer la matrice A solution de rang n et m = n. On propose ainsi trois
types de solutions :

* Une factorisation de Cholesky’ : on prend A = R en ayant décomposé la matrice ¥ x
en
Yx =' RR (4.33)

avec R triangulaire supérieure.

* Une QR-décomposition de la matrice ¥ x avec @ une matrice orthogonale de taille n xn
et R une matrice triangulaire supérieure de rang n.

Xx =QR (4.34)

Aux premiers abords, cette méthode semble analogue a une décomposition de Cholesky.
Toutefois, elle est plus stable que la premiere en grande dimension, c’est-a-dire qu’elle
est plus robuste vis-a-vis d’une petite perturbation de la matrice ¥ x. Cette propriété
prend tout son sens quand on abordera la mise en forme des matrices de covariances
en chapitre 5 partie 5.3.

* Une diagonalisation de Y x ou décomposition SVD (Singular Value Decomposition). I
s’agit de calculer la matrice diagonale D et la matrice orthogonale P telles que

Xx =P 'DP (4.35)

Ensuite, comme X x est semi définie positive (c’est une matrice de covariances) on
prend la racine carrée de D.

Xx = P 'DY2DY?p (4.36)
=t P!D'Y2DY2pP  car P est orthogonale et D diagonale (4.37)
_t (Dl/QP)Dl/QP (4.38)

donc A = D'Y/2P convient. Cette méthode se révele également plus stable que la dé-
composition de Cholesky. C’est donc la méthode que nous avons choisie.

A titre de remarque, les trois méthodes sont comparables en cofit de calcul car dans notre cas
m = n. Dans le cas d'un probléme aux moindres carrés quelconque, la QR-décomposition et
la SVD sont plus cofiteuses que la factorisation de Cholesky.

On peut donc réécrire (4.26) de la maniere suivante :
(Y —p) = DV?PX (4.39)

Finalement, on interpréte ce produit matriciel de maniere géométrique et de facon tres vi-
suelle. On en propose un exemple en dimension 2 en figure 4.13 : la matrice /D s’apparente
a une matrice de dilatation le long des vecteurs propres et d’amplitude les valeurs propres.
Le produit par la matrice de passage P s’interpréte comme une rotation dans le sous-espace
vectoriel engendré par les vecteurs propres. Les valeurs numériques de la figure 4.13 sont :

3 2 0.7 —0.7\ (5 0\ (07 0.7
(2 3> - (0.7 0.7) (0 1> (—0.7 0.7) (4.40)

7 André-Louis Cholesky, ingénieur topographe francais, (1875-1918)
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FIGURE 4.13 — Interprétation géométrique de la décomposition en valeurs propres de la matrice de
covariances

4.6 Détermination de la population optimale en entrée

Des estimateurs admissibles pour la valeur moyenne et I'écart-type ont été proposés en
section 4.1. Il semble maintenant intéressant d’étudier la valeur des estimations en fonction
de la population de I’échantillon. L’enjeu de cette partie est donc de comparer plusieurs types
de tirages pour déterminer lequel donne une estimation de l'incertitude fiable et dont le cofit
est acceptable. Ainsi, on comparera un échantillonnage simple avec des LHS optimisés selon
différents critéres uniformes : une £, discrépance star, une Lo discrépance centrée et une Lo
discrépance enveloppée.

4.6.1 Contributeurs individuels
4.6.1.1 Cas du keff

Nous avons choisi de nous baser sur le cas du nombre moyen de neutrons produits par
fission (nubar ou 7) de 23U pour déterminer la population optimale pour deux raisons. Il
intervient uniquement dans la définition de I'opérateur de fission. Il sera donc peu impac-
tant concernant la convergence du solveur de flux avec une initialisation au flux nominal.
Par ailleurs, le keff lui est directement proportionnel donc on peut estimer rapidement et di-
rectement I'impact d’'un changement dans sa valeur. Les valeurs COMAC-V2.0 fournissent un
écart-type valant 0.31 % dans le domaine thermique. On peut donc raisonnement penser que
l'incertitude sur le keff associée au nubar sera de I'ordre de 300 pcm (10). Ceci présage une
grande fluctuation de I'estimation de ’écart-type autour de sa moyenne. De plus, ce choix est
conservatif dans la mesure ot les autres contributeurs seront moins fluctuants.

La figure 4.14 compare les différentes valeurs du keff entachées de leurs incertitudes. De
plus, pour plus de clarté, on a également représenté le détail de la convergence des estima-
tions des valeurs moyennes sur la figure 4.15a et des écarts-types en figure 4.15b fonction de
la population.

Il s’agit maintenant de choisir quel est le critere qui donne des estimateurs les plus efficaces
possibles, c’est-a-dire qui fluctuent le moins possible.

* L’échantillonnage aléatoire simple (SRS) est écarté d’emblée car trop fluctuant, a la fois
pour la moyenne et ’écart-type.
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FIGURE 4.14 - keff fonction de la population entaché de son incertitude

* L’échantillonnage basé sur un critére en discrépance .2 donne une moyenne trop fluc-
tuante ce qui 'exclut également.

* Le choix entre une discrépance C2 et une discrépance £, enveloppée (W2 comme wrap-
around) semble moins tranché étant donné que les deux estimateurs (moyenne et écart-
type) sont peu fluctuants autour de leur valeur moyenne, et ce, méme a basse popula-
tion.

Vn, keff,, — keff,, < 10 pcm

Vn, sp(keff) — soo(keff) < 8 pcm

ce qui semble logique au vu de définition de la discrépance Lo centrée car ce critere est
focalisé autour de la valeur moyenne.

On a finalement choisi la discrépance Lo enveloppée pour assurer la bonne couverture de
couverture en cas de non régularité sur les queues de gaussienne correspondant aux fron-
tieres des sous projections sur chaque dimension. On choisira aussi une population de 50
individus pour effectuer un calcul dont le colit CPU est maitrisé.

4.6.1.2 Cas de la puissance assemblage

Une fois le critére W2 sur le LHS choisi, on vérifie que l'incertitude sur la puissance as-
semblage est correctement convergée du point de vue statistique pour une population de 50
individus. Pour cela, on se base sur la contribution du spectre de fission des neutrons prompts
(PFNS) de I'>*>U a lincertitude sur la puissance assemblage. La figure 4.16a montre que la
valeur moyenne est stable. L’intervalle de fluctuation introduit sur la valeur moyenne est en
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effet inférieur a 1 %. Concernant la valeur de I'écart-type assemblage, on estime I’écart entre
la valeur a 50 tirages et la valeur asymptotique inférieure a 0.1 % sur la valeur de I'écart-type.

4.6.1.3 Cas de l'efficacité des barres

Cette fois, on a choisi de considérer deux contributeurs majoritaires (le spectre de fission
des neutrons prompts de 'Uranium 235 et la diffusion de 'Hydrogene) a l'incertitude sur
lefficacité des barres. La valeur moyenne de l'efficacité des barres est tres stable dans les
deux cas. La figure 4.17 présente les fluctuations des estimations d’intérét pour le spectre
de fission des neutrons prompts de I'>>°U tandis que la figure 4.18 présente les fluctuations
des mémes estimateurs pour la contribution de 'Hydrogene. On montre ainsi que le biais
introduit vaut moins de 1 pcm pour les moyennes et on estime le biais associé a I'écart-type
de 0,3 % pour I’écart-type empirique.
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FIGURE 4.15 — Convergence statistique du keff pour la contribution individuelle de 7 **°U
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FIGURE 4.16 — Convergence statistique de la puissance assemblage au centre pour la contribution du
spectre de fission des neutrons promts de 'Uranium 235
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FIGURE 4.17 - Convergence statistique de I'incertitude sur l'efficacité du groupe de barres central :
cas PFNS de *°U
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FIGURE 4.18 - Convergence statistique de I'incertitude sur l'efficacité du groupe de barres central :
cas diffusion de 'H
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4.6.2 Incertitude générale
4.6.2.1 Cas du keff et de la puissance assemblage au centre

Nous allons maintenant étudier le cas ou toutes les sections efficaces varient en méme
temps. Or, on sait qu’il est impossible d’optimiser la production de 1’échantillon si la popula-
tion est inférieure a la dimension du probléeme. Donc, pour ce cas de figure, nous allons donc
dans un premier temps présenter des résultats sans optimisation du LHS.
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FIGURE 4.19 — Convergence statistique du keff (en bleu) et de la puissance assemblage (en rouge)
pour une incertitude générale

La figure 4.19 montre que les deux estimateurs de ’écart-type associés a la puissance au
centre et au keff fluctuent tout au long du domaine étudié. A partir d'une population de 200
individus, on voit que I'écart-type associé a I'incertitude sur le keff est réduit (7%) et que
I'estimation est efficace, c’est-a-dire que les fluctuations sont réduites. 200 tirages sera donc
la population que nous choisirons pour présenter une incertitude globale.

4.6.2.2 Cas de lefficacité des barres

Nous proposons maintenant les graphes concernant l'efficacité des barres. Nous constatons
également que la fluctuation des estimateurs s’amenuisent a partir de 200 tirages, c’est donc
la valeur que nous retiendrons (cf. figure 4.20).
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FIGURE 4.20 - Convergence statistique de I'incertitude sur l'efficacité du groupe de barres central :
cas incertitude générale

Points-clés du chapitre : La méthode SIMPLE MONTE-CARLO

* La méthode SIMPLE MONTE-CARLO est une méthode stochastique, indépendam-
ment du code de neutronique d’application qui, lui, peut étre déterministe. Décri-
vons en les principales étapes :

1. Détermination des parametres les plus influents, les contributeurs majori-
taires, par une étude préalable.

2. Création d’un plan d’expériences de type Latin Hypercube Sampling (LHS) qui
couvre au mieux l'espace des entrées et qui inclut ces contributeurs majori-
taires

3. Optimisation de ce plan selon un critere adapté.

4. Exploitation statistique des résultats par la détermination des moments de la
distribution de la fonction de réponse en sortie. Dans notre cas, il s’agit du
keff, des puissances assemblages P(7) et de l'efficacité d’un groupe de barres
Ap

* Pour notre étude, nous avons choisi un critere basé sur la discrépance enveloppée.
C’est un critére uniforme global, basé sur la norme L, et qui lisse les effets de
bord aux frontieres du domaine des entrées. Allié a un algorithme d’optimisation
basé sur le principe physique du recuit simulé, il permet de réduire les fluctuations
associées a nos estimateurs.

* Ainsi, en étudiant la convergence des estimateurs empiriques de la moyenne et de
I’écart-type pour chacune des fonctions de réponse d’intérét, nous avons choisi une
population de 50 pour I'examen d’une incertitude individuelle et une population
de 200 pour I'examen d’une incertitude générale. A ces populations, I'estimation
est efficace et présente une variance réduite. On obtient ainsi des estimateurs ac-
ceptables pour nos incertitudes.
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Modélisation de 'incertitude sur les
données nucléaires

La donnée d’une section efficace résulte de I'ajustement de parametres d'un modeéle de
physique nucléaire sur des données expérimentales. La prise en compte des incertitudes sur
les expériences se traduit en incertitudes sur les sections efficaces.

L’objet de ce chapitre est de décrire les méthodes d’obtention d’'une matrice de cova-
riances. Bien que nous nous sommes restreints a 'utilisation d’évaluations déja existantes
afin de produire nos matrices de covariances, il est important de connaitre les hypothéses
inhérentes a la production de ces incertitudes sur les données nucléaires et de les mettre en
perspective. En effet, nous voulons rappeler que les incertitudes en sortie obtenues lors de ce
travail sont dépendantes par essence de la bibliothéque de covariances utilisée en entrée.

Finalement, plus que l'incertitude statistique associée a la méthode utilisée, c’est en fait
I'écart entre les différentes bibliotheques de covariances qui constitue la principale source
d’incertitude sur les incertitudes.
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5.1 Données d’entrée

Les parameétres de ces modéles de physique nucléaire ne sont pas prédits par des théo-
ries physiques microscopiques avec suffisamment de précision et sont donc ajustés sur un jeu
d’observations (mesures). L’ajustement des parameétres nécessite la définition d’une fonction
de coiit dont la minimisation aboutira a la meilleure estimation des parametres de modele. En
résumé, les parametres de modeéle sont les vecteurs des incertitudes provenant de la confron-
tation de ces modeles aux expériences.

5.1.1 Les expériences microscopiques

Les mesures de sections efficaces en fonction de I'énergie du neutron incident sont dites
microscopiques, par opposition aux mesures de sections efficaces dites intégrales dont les
résultats sont des quantités intégrées sur le spectre en énergie des neutrons incidents. En
Europe, seules deux installations permettent d’effectuer ce genre de mesures :

¢ laccélérateur linéaire GELINA (GEel LINear Accelerator) de I'Institut des Matériaux et
des Mesures de Référence (IRMM) qui se situe a Geel, en Belgique.

¢ linstallation n-TOF située au CERN a Genéve (Suisse)

Parmi les mesures réalisées par temps de vol, celles de transmission sont indispensables a
I’évaluation des sections efficaces induites par neutrons. La mesure de transmission est une
mesure absolue qui nécessite un dispositif expérimental simple : la quantité observée est di-
rectement reliée a la fraction du faisceau de neutrons traversant I’échantillon sans interaction.
Elle permet ainsi la mise en évidence de structures complexes : les résonances. L’analyse de
ces résonances, dite analyse de forme, consiste a modéliser, a 'aide de la théorie de la matrice
R, les structures observées en tenant compte de nombreuses corrections expérimentales. En
outre, il est important de prendre en compte les parameétres propres aux mesures (normali-
sation, bruit de fond, résolution, etc.) qui apparaissent notamment lors de la réduction des
données expérimentales (le passage de grandeurs issues de 1’électronique de mesure a des
grandeurs physiques). Ces derniers sont nécessaires pour bien calculer 'expérience et ainsi
rendre 1égitime la comparaison entre les modeles nucléaires et les mesures. On les nomme
paramétres de nuisance et 'influence de leurs incertitudes sur la matrice de covariance des
parametres de modele résultant de I'ajustement est considérable. C’est donc un enjeu majeur
de I'évaluation des covariances.

5.1.2 Les mesures intégrales analytiques de section efficaces

Dans le contexte des données nucléaires, les mesures de sections efficaces dites intégrales,
c’est-a-dire moyennées sur le spectre d’énergie du neutron incident, revétent une grande
importance et sont complémentaires des mesures microscopiques. Elles permettent d’estimer
précisément la valeur des sections efficaces et donc de réduire les problemes de normalisation
des mesures microscopiques. I'analyse des parametres de modeles permet ensuite d’estimer
correctement le niveau moyen des sections efficaces dans 'ensemble du domaine en énergie.
Les mesures intégrales mentionnées ici sont liées a un seul isotope et un nombre limité de
réactions nucléaires. Le retour sur les données nucléaires est donc ciblé. En voici quelques
unes :

* Dans le cadre d’'une collaboration avec I'Institut Laue-Langevin de Grenoble, le CEA a
mis en place un dispositif expérimental [106] capable de mesurer les sections efficaces
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de capture et de fission intégrées sous différents spectres neutroniques. De plus, le taux
de capture des échantillons peut étre mesuré apres I'irradiation par spectroscopie alpha
et/ou gamma.

* Le réacteur MINERVE a permis de réaliser des expériences fondamentales pour qualifier
les données nucléaires depuis sa premiére divergence en 1959. Du fait des précisions
de mesure atteintes grace a la technique d’oscillation des échantillons, la capacité de
changer facilement de spectre neutronique (thermique, épithermique et rapide) et le
faible colit des expériences, MINERVE a contribué de maniére déterminante a la quali-
fication des formulaires de calcul neutroniques pour les Réacteurs a Eau Légére comme
REL2005.

* Les expériences PROFIL dans le centre du réacteur PHENIX a permis de récolter des
informations concernant les sections efficaces intégrales de capture d’isotopes séparés,
dont la majorité des actinides, dans un spectre rapide. Elles ont ainsi contribué a assurer
la qualité des données nucléaires issues de JEFF-3.1.1 [107].

5.1.3 Les mesures intégrales

On parle ici de mesures qui sont influencées par la présence de plusieurs isotopes, ce qui
veut dire qu’il est nécessaire d’en tenir compte lors de 'assimilation des données issues de
ces expériences. Néanmoins, il est possible de combiner le résultats d’expériences a priori
indépendantes pour en déduire une tendance générale sur le comportement d’'une donnée
nucléaire.

Concernant la section de diffusion inélastique de I'Uranium 238, plusieurs pistes ont été
explorées : d'une part I'exploitation conjointe des mesures intégrales en spectre rapide is-
sues de la base internationale ICSBEP (JEZEBEL, GODIVA, FLATTOP entre autres) et des
expériences SCHERZO dans les réacteurs MINERVE et SNEAK [108]. Les expériences ICSBEP
sont des spheres contenant un matériau fissile entourées d’'un réflecteur en uranium naturel.
La capacité du réflecteur a réflechir les neutrons est directement lié a la section inélastique
de I'Uranium 238 et la comparaison sphére nue/sphere réfléchie permet de remonter a l'in-
fluence de la diffusion inélastique sur les fuites, donc sur le keff. De plus, une expérience
conduite au CEA/DAM Valduc, EXCALIBUR, a permis de confirmer la surestimation de la dif-
fusion inélastique de 'U238 sur le plateau. Il s’agit d'une expérience intégrale de mesure du
faisceau transmis issu du réacteur CALIBAN et traversant un volume donné d’Uranium 238
métallique.

5.1.4 L’assimilation de données

Dans le cadre du code d’analyse des données nucléaires CONRAD [109], I'estimation des
parametres de modeéles est basée sur le concept d’inférence bayésienne. Si 'on suppose que
I'on cherche la probabilité d’obtenir les parameétres ¥ , que U est la connaissance préalable
sur ces parameétres et que § est un nouveau jeu de mesures, 'assimilation de données se base
sur la relation suivante

posterior[P(Z|y, U)| «x prior[P(Z,U)] x likelihood[P(y|Z, U)] (5.1)

La densité de probabilité a priori p(Z|U) est pondérée par une fonction de vraisemblance
p(y]Z,U) (la vraisemblance des mesures sachant U si les parameétres x sont inconnus) pour
obtenir p(Z|y, U), la densité de probabilité a posteriori de x.

Ensuite, moyennant des hypothéses de normalité pour toutes les densités de probabilités
considérées, I'estimation des parametres apres ajustement et des matrices de covariances a
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priori sur ces parametres fait intervenir le minimum de la fonction de cofit suivante :
2 _t = = ML (-1 t (7 — T VM~ (T — i (5.2)
XGLS - (LL’ ij)( 55)]07‘1‘07‘(':C .’Em) + (y ym) Yy (y ym) .

ou les valeurs moyennes des parametres sont notées 7, et les matrices de covariances a
priori sur ces parametres (M,)yrior €t le vecteur qui résume I'ensemble des valeurs théo-
riques calculées sur le maillage énergétique de travail des paramétres expérimentaux ¢. De
plus, afin de traiter la problématique des incertitudes sur les parametres expérimentaux de
nuisance, des méthodes mathématiques originales ont été mises au point et implémentées
dans CONRAD, notamment la technique de marginalisation rétroactive [110]. Cette méthode
consiste a chercher une matrice de covariance marginalisée Méw "9 conservant l'incertitude
quand on exprime cette méme incertitude en tenant compte des parameétres de nuisance.

tG,MMr9g, =t GMG (5.3)

_t Gz M, A{%G G,
N <G9> (Me,x M9> <G9) (5.4)

M . . . . s
o M,;" " est la matrice de covariances marginalisée que I'on cherche.

* (G, est la matrice sensibilité du vecteur ¢, les parametres théoriques, par rapport aux =z,
les parametres expérimentaux.

oty Oty
o1 OTn
Go=| : : (5.5)
o s
ox1 0zn

* (g est la matrice sensibilité du vecteur ¢ par rapport aux 6, les parametres de nuisance.

oty Oty
9, T 00
Gog=1] : : (5.6)
Oty Oty
6, T 00

Une fois ceci fait, les valeurs des parametres de résonances ainsi que les matrices de cova-
riances associées sont résumés dans un fichier au format ENDF-6 qui sert de données d’entrée
pour les codes de production des matrices de covariances des sections efficaces multigroupes.

5.2 Processing des covariances

Il existe plusieurs compilations, ou bibliothéques, de données nucléaires évaluées, en vue
d’applications diverses pour la science et la technologie. Le format ENDE-6, pour Evaluated
Nuclear Data Files, est le format international de référence pour ces bibliothéques évaluées.
Il garantit une certaine cohérence entre les évaluations, et permet aussi d’utiliser les mémes
codes de post-processing (exploitation et mise en forme des résultats) pour traiter les données
nucléaires extraites de ces librairies, ce qui garantit une comparaison directe entre elles. En
effet, le format ENDF n’est pas concu pour étre explicite a la lecture, mais pour contenir toute
I'information nécessaire avec le moins de redondances possible. Pour la plupart des données,
un certain nombre de procédures de mise en forme est donc nécessaire pour lire le fichier
évalué. 1l existe en particulier trois principales librairies évaluées au format ENDF : ENDF/B-
VII, principalement américaine, avec en particulier ENDF/B-VIIL.1 [111] qui a été publiée en
2011. Notons également la derniere version en date, ENDF/B-VIIL.O [112], sortie en 2018, qui
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contient les évaluations du projet CIELO de 'OCDE. On mentionne également le projet JEFF,
un projet international coordonné par la NEA, et dont la derniére version, JEFF-3.3 [113],
a été publiée en novembre 2017. Et enfin JENDL-4, la librairie japonaise, dont la derniére
version, JENDL-4.0 [114], date de 2010.

Le code de référence pour la lecture et I'écriture au format ENDF, mais aussi pour tout
le traitement a appliquer aux données nucléaires extraites (formatage, élargissement Dop-
pler des sections efficaces, tests physiques, etc.), est le code NJoy [115] écrit en Fortran et
maintenu par le Los Alamos National Laboratory (USA).

Nous avons donc utilis€ NJOY pour produire des matrices de covariances a 20 groupes
pour les sections efficaces de notre étude et les bibliotheques que nous avons confrontées.

5.2.1 NJoy

Le code NJoY est un ensemble de modules indépendants, ou chacun remplit une tache
bien définie. On propose une description des modules utilisés dans ce travail :

* NJOY régule les flux de données entre modules. C’est en particulier ce module qui
contient les constantes physiques, des scripts mathématiques, ...

* RECONR reconstruit les sections efficaces ponctuelles, dépendantes en énergie, a partir
des parametres de résonances initialement au format ENDF et des schémas d’interpola-
tion.

* BROADR fait I'élargissement Doppler des sections efficaces ponctuelles.

* THERMR produit des sections efficaces et des matrices de transfert en énergie pour les
diffuseurs libres ou liés dans le domaine thermique.

* UNRESR calcule les sections efficaces ponctuelles effective dans le domaine non résolu.

* GROUPR génere les sections efficaces multigroupes autoprotégées, les matrices de trans-
ferts, les matrices de production de photons a partir de données ponctuelles.

* ERRORR calcule les matrices de covariances a partir des données de covariances ponc-
tuelles.

* PLOTR et VIEWR sont des utilitaires permettant de générer des graphes de visualisa-
tion.

5.2.2 Le format ENDF

L’évaluation d’'une donnée nucléaire comporte dans I'idéal deux informations : la valeur
moyenne et les covariances qui sont associées a cette valeur. La nécessité d’avoir les cova-
riances au format ENDF s’est développée plus lentement que le besoin d’avoir les valeurs
moyennes; ce qui fait que le format prévoit que les valeurs et leurs covariances soient don-
nées indépendamment les unes des autres, sans nécessité de cohérence entre elles. Le lecteur
se tournera vers le manuel ENDF [116] pour une description plus complete de ce format.

Un fichier évalué concerne un seul isotope. Le format attribue a chaque isotope un identi-
fiant unique, par exemple 1'>>*U possede I'identifiant 9228. Nous nous concentrerons ici sur
les fichiers qui concernent les réactions induites par neutron (neutron data), car ce sont eux
qui contiennent les données relatives a la fission induite par neutron. Pour un isotope donné,
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MF Description

1 Informations générales

2 Parametres de résonances

3 Sections efficaces des réactions

4  Distributions angulaires des particules émises

5 Distribution en énergie des particules émises

6 Distributions énergie-angle des particules émises

7  Loi de diffusion pour les neutrons thermiques

8 Rendements de fissions et constantes radioactives

9  Multiplicité des radionucléides produits

10 Sections efficaces de production de radionucléides

12 Multiplicité des photons produits

13 Section efficace de production de photons

14 Distribution angulaire de photons

15 Distribution en énergie de production de photons

23 Section efficace d’interaction atome-photon ou atome-électron

26 Distribution en angle et en énergie des interactions électrons atomes
27 Facteurs de forme atomique oufonctions de diffusion pour les réactions photoniques
28 Données de relaxation atomique

30 Covariances pour les parametres de covariances et sensibilités associées.
31 Covariances pour le nubar

32 Covariances pour les parametres de résonances

33 Covariances pour les sections efficaces de réaction

34 Covariances pour les distributions angulaires

35 Covariances pour les distributions en énergie

39 Covariances pour les rendements de production de radionucléides

40 Covariances pour les sections efficaces de production de radionucléides

TABLEAU 5.1 — Définition des types de MF files

il existe aussi d’autres fichiers, par exemple celui des données de décroissance (decay data),
dans lequel on trouvera les informations relatives a la fission spontanée.

L’évaluation d’un isotope est divisée en plusieurs files désignées par un numéro MF, dé-
diées chacune a une grandeur, par exemple MF = 5 correspond a la distribution énergétique
des particules secondaires dans une réaction induite par neutron. Chaque file est divisée en
plusieurs sous-fichiers désignés par un numéro MT, qui correspond a la nature de la réaction.
Par exemple, MT = 18 désigne la fission induite par neutron. Les covariances associées aux
sections efficaces sont placées dans la MF = 33. Les informations relatives aux données de
covariances sur les sections efficaces de fission seront donc placées dans la MF = 33, MT =
18.

5.2.3 La bibliotheque COMAC

Le besoin d’avoir a disposition une base de données pérenne et incrémentale pour traiter
les covariances sur les données nucléaires est une préoccupation majeure pour les applica-
tions en physique des réacteurs et du cycle au CEA a Cadarache. En effet, de nombreuses
études (propagation d’incertitudes, assimilation de données, recherche de tendances, trans-
position...) requiérent ce genre d’'informations. C’est pourquoi en 2012, la base de covariances
COMAC (COvariance MAtrices from Cadarache) est née. Le contenu de la base COMAC évo-
lue régulierement en quantité (nombre d’isotopes et de réactions couverts) et en qualité de
matrices de covariances. Les isotopes d’intérét majeur pour la physique des réacteurs et du
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cycle font I'objet d’études spécifiques visant a produire les matrices de covariances avec le
code CONRAD. La base COMAC est également complétée avec des données de covariances
provenant des bibliothéques telles qUENDF/B-VIIL.1, JENDL-4.0 et parfois TENDL.

Ce processus s’appuie donc sur un travail scientifique de fond (évaluation, analyse d’ex-
périences microscopiques et intégrales) mais demande également des opérations de mise en
forme fastidieuses et longues et enfin une vérification systématique que chaque matrice soit
symétrique et définie positive (notions développées en 5.3).

Lors de la création de la bibliotheque COMAC, un niveau de confiance sur les covariances
a été attribué a chacune d’entre elles. En effet, chacune des matrices de covariances n’a pas
la méme origine (certaines proviennent d’avis d’experts et ne concernent qu'un domaine res-
treint en énergie) ou ne bénéficie pas du méme nombre de mesures ou de I'analyse rétroactive
présentée en 5.1.4. Ainsi, on distingue :

* Les covariances dites Low Fidelity, provenant d'un avis d’expert et couvrant un domaine
en énergie restreint.

* les covariances dites Intermediate fidelity relatives a une estimation de covariances avec
un bon état de 'art mais pour laquelle il y a des améliorations a attendre, notamment
en terme de données expérimentales a rajouter ou a analyser plus finement. On peut
y retrouver aussi les covariances estimées en mode production (un trés grand nombre
d’isotopes).

* Les covariances dites High fidelity relatives aux isotopes majeurs pour la physique des
réacteurs et du cycle avec un maximum d’informations expérimentales et souvent asso-
ciées a une réévaluation de ces isotopes.

Les covariances estimées selon la logique précédentes ont vocation a étre utilisées quel que
soit le type de réacteurs a I’étude. De plus, elles ne sont pas liées a un domaine de qualifica-
tion particulier (cf. processus de VVQI section 3.6) car elles sont basées sur des expériences
microscopiques et des expériences intégrales analytiques.

Concernant la bibliothéque CEA de covariances COMAC-VO :

* Les covariances associées a '>2%U sont qualifiées d’Intermediate Fidelity et n’ont bénéfi-
cié que de retours d’expériences microscopiques.

* Les covariances associées a '?>°U sont qualifiées d’Intermediate Fidelity et ont bénéficié
de retours d’expériences intégrales dans EOLE/MINERVE et les combustibles irradiés
[117].

* Les covariances associées au “°Fe sont qualifiées d’Intermediate Fidelity et ont bénéficié
de retour d’expériences ciblées notamment grace a 'expérience PERLE [118] pour la
diffusion inélastique du Fer 56.

s Les covariances associées a 1''°0 sont directement tirées de la bibliothéque de cova-
riances JENDL-4.0.

* Les covariances associées au °1Zr sont directement tirées de ENDF/BVIL. 1.

* Les covariances associées au °>Gd ont fait 'objet d’'un travail spécifique dans le do-
maine des résonances résolues [110, 119] et sont tirées de ENDF/BVII.1 dans le conti-
nuum.

* Les covariances associées a 'H sont directement tirées de ENDF/BVII.1.
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La principale valeur ajoutée dans COMAC-V2 [120], pour les isotopes qui nous intéressent,
est le fruit du travail de thése de Léonie Berge [121]. Il s’agit de I’estimation des covariances
associées au spectre de fission des neutrons prompts dans le cas de neutrons incidents ther-
miques.

Finalement, nous voudrions insister sur le fait que les covariances COMAC se veulent
étre multi-filieres et multi-bibliothéques (applicables indifféremment a JEFF-3.1.1 ou JEFF-
3.2). La convergence n’est malgré tout pas atteinte. A terme, COMAC se donne pour objectif
de faire converger un maximum des covariances dans le cadre de JEFF avec une maitrise
compléte du CEA.

5.3 Mise en forme pour I'utilisateur

Une fois que les matrices de covariances sont obtenues, il est nécessaire de les rendre
symétriques définies positives (en abrégé Symétrique Défini Positif (SDP)) pour pouvoir réa-
liser une décomposition aux valeurs propres (cf. section 4.5.1.2). Dans le cas d'une matrice
de corrélation associée a une section efficace individuelle, la dimension de I'espace de travail
est petite (20) et la troncature des différents coefficients n’altere pas le caractere symétrique
défini positif de la matrice. Dans le cas d’une incertitude générale, nous travaillons dans un
espace de dimension 320 et une troncature des coefficients peut avoir beaucoup d’impact sur
le caractere SDP de la matrice, en plus de l'ajout des blocs extra-diagonaux. Plagons nous
dans le cas d’'une matrice de corrélation fournie par la bibliotheque COMAC-VO. La matrice
globale, que I'on note A, n’est pas rigoureusement SDP. Pour qu’elle le devienne :

1. On diagonalise la matrice A et on stocke la matrice de passage correspondante P ainsi
que la matrice diagonalisée D.

2. On ajoute alors la plus petite des valeurs propres en absolue a toutes les autres. Ainsi,
toutes les valeurs propres sont positives ou nulles. On note la matrice diagonale ainsi
obtenue D,y

3. On retourne dans l'espace de départ en calculant A,,.,, = P"'DP

Les matrices correspondantes sont tracées en figure 5.1. A 'examen de la matrice différence,
on constate que la diagonale a été fortement changée, de coefficients tous égaux a 1 sur la
diagonale, on est passé de coefficients égaux a 1.1, ce qui n’est pas acceptable pour une ma-
trice de corrélation. Nous avons donc essayé une autre méthode afin de trouver la matrice
SDP la plus proche de celle de notre probleme. Il existe une autre méthode, actuellement
implémentée dans CONRAD, qui consiste a modifier aléatoirement d’un facteur petit les va-
leurs propres et de chercher la matrice A, la plus proche de notre matrice de départ. Cette
méthode est également inopérante dans notre cas. Nous nous sommes alors replacés dans un
cadre plus formel, a savoir, nous avons cherché comment se positionnait ’'espace vectoriel
des matrices symétriques définies positives par rapport a 'espace des matrices symétriques.
Il s’agit d'un probleme large, mais dont les travaux de N. Higham donnent une piste de réso-
lution [122, 123]. Cependant, les algorithmes correspondants ont conduit a la construction
de matrices de corrélation qui ne correspondaient pas a la physique du probleme (valeurs de
corrélations groupes a groupes totalement bouleversées). Une des solutions que nous avons
trouvée est de réduire le nombre de blocs de corrélations intersections ajoutées. Finalement,
nous avons construit une matrice de corrélation telle qu’étudiée en 6.4.2. Pour construire
cette derniére, nous avons di supprimer le bloc relatif a la corrélation entre la section effi-
cace de capture radiative de I'>>>U et sa section efficace de fission, qui contenait pourtant des
informations physiques intéressantes pour notre probléme.
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Points-clés du chapitre : Modélisation de l'incertitude sur les données nucléaires

* Les matrices de covariances sont issues de I'ajustement des parametres de modeles
de physique nucléaires sur des mesures au moyen de la minimisation d’une fonction
cofit, de type x? généralisé.

¢ Ces mesures sont de différentes natures :

— Des expériences dites microscopiques qui donnent des informations précises
sur les résonances des sections efficaces.

— Des expériences dites intégrales, moyennées en énergie sur le spectre. Elles
peuvent porter sur des isotopes sélectionnés tels les expériences réalisées dans
MINERVE au CEA Cadarache ou a I'ILL de Grenoble, ou porter sur un en-
semble assez large de sections et d’isotopes.

* L’assimilation de données s’inscrit pleinement dans un contexte bayésien d’examen
des incertitudes car il s’agit de mettre a jour les matrices de covariances a la lumiere
des incertitudes sur les parametres expérimentaux de nuisance.

* NJOY est I'outil de référence de processing des matrices de covariances. Il prend
en entrée des fichiers au format ENDF, format unifié commun aux différentes
bibliotheques de covariances. Les principales bibliothéques de covariances sont
ENDF/BVIIL.1, COMAC-V2 et JENDL-4.0

* La bibliothéque COMAC correspond a un besoin de covariances associées a la bi-
bliotheque JEFF sans dépendance a la filiere de réacteur étudiée avec une maitrise
la plus complete possible des incertitudes par le CEA. La convergence vers une
telle bibliotheéque est progressive, il appartient ainsi a I'utilisateur d’utiliser avec
prudence les covariances fournies.

* I’emploi d’'une méthode stochastique nécessite des matrices rigoureusement symé-
triques définies positives et nécessite une mise en forme précise de ces dernieres
au risque de perdre l'information contenue dans ces covariances.
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Application au benchmark UAM
GEN-III

Le chapitre 3 nous a permis de présenter les hypotheses de notre schéma de calcul de
travail. Nous avons également proposé une méthode d’examen des incertitudes dans le
chapitre 4 dont l'application sera I'objet des pages qui vont suivre. Nous allons en particulier
valider notre méthode en regard des études internationales déja réalisées et mettre en
lumiere les contributeurs majoritaires a l'incertitude sur le keff, la nappe de puissance et
lefficacité du groupe des cing barres absorbantes au centre du coeur. Ce dernier point
constitue une avancée particuliere car peu de travaux a date fournissent I'incertitude
associée a l'efficacité des barres sur de tels grands ceeurs.

Sommaire
6.1 Etat de l'art petits coeurs : Three Mile Island . . . . . .. ... ........ 128
6.2 Présentationdesrésultats . . . . . ... ..o 129
6.2.1 Interprétation des résultats sur la nappe de puissance . . . . . . . . 129
6.2.2 Interprétation des résultats sur l'efficacité des barres . .. ... .. 130
6.3 Comparaison avec une propagation déterministe . . . . ... ... ... .. 131
6.3.1 Contribution de la section efficace de fission de **U . ... .. .. 132
6.3.2 Contribution de la section efficace de fission de 2°U . . ... ... 132
6.3.3 Contribution de la section efficace de capturede 'H . . . . ... .. 132
6.4 Résultats COMAC-VO . . . . . . . .o ittt it et e e 134
6.4.1 Comparaison aux résultats internationaux : GRS . . . . . . ... .. 136
6.4.2 Effet des corrélations intersections . . . ... ... ... ... ... 136
6.5 Résultats COMAC-V2 . . . . . . . ittt et i e 137
6.5.1 Incertitude liée a I'efficacité des barres absorbantes . . . . ... .. 147
6.5.2 RésultatS. . . . . . . i i i e e e e e e 149
6.5.3 Cas de la diffusion inélastique de 'Uranium 238 . . . . .. ... .. 150

127



CHAPITRE 6. APPLICATION AU BENCHMARK UAM GEN-III

6.1 Etat de l’art petits coeurs : Three Mile Island

On présente ici une propagation d’incertitudes Total Monte Carlo (TMC) réalisée par
Zeng et al. [124] sur le cceur REP de Three Mile Island Unit 1 dans le cadre du benchmark
OECD/NEA IWR-UAM.

* Dans un premier temps, les auteurs ont choisi un cceur frais en 2D, a 551 K et une
concentration en bore de 2600 ppm avec toutes les barres insérées. Les procédures de
SCALE-6.2 avec les covariances fournies par ENDF/BVII.1 ont été utilisées pour pro-
duire 1000 bibliotheques de sections efficaces afin d’effectuer une propagation d’incer-
titudes neutroniques sur ce cceur. En considérant I’état Puissance Zéro a Chaud (HZP)
I'incertitude sur le keff vaut 510 pcm. On donne en Figure 6.1 la nappe de puissance
correspondante, avec les incertitudes associées.

R 059 075 0.77 096 091 1.04 0.86 0.76 16 R |88% 4.7% 3.9% 2.6% 1.7% 0.6% 0.5% 1.4% r 5
pl075 071 09 094 12 101 111 07 P |4.7% 4.4% 3.3% 2.1% 0.7% 0.3% 0.8% 1.4%
14z 4
0077 09 093 127 168 1.21 073 05 g 0 |3.9% 3.3% 24% 0.8% 0.6% 0.5% 0.5% 1.0%
@
(0]
N|0.96 094 127 1.18 145 1.07 08 12 o N |2.6% 2.1% 0.8% 0.3% 0.9% 1.2% 1.3% 3 i
g B
M|091 12 168 145 125 141 0.54 10 % M |1.7% 0.7% 0.6% 0.9% 1.6% 2.7% 2.0% =
<
el
L|104 101 121 1.07 141 093 % L |0.6% 0.3% 0.5% 1.2% 2.7% 3.1% 2
08 —
K]086 1.11 073 0.8 054 K |0.5% 0.8% 0.5% 1.3% 2.0%
1
06
H|[076 07 05 H|1.4% 1.4% 1.0%
8 9 0 11 12 13 14 15 - 8 9 10 11 12 13 14 15 o

FIGURE 6.1 — Nappe de puissance calculée a HZP avec les incertitudes (1o) associées dues aux données
nucléaires, cas benchmark numérique TMI

* Dans un deuxiéme temps, une géométrie en 3D du coeur a été étudiée. Une carte
de burn-up 3D a été utilisée afin d’étudier le cceur dans les conditions d’exploitation
réelles. En particulier, pour I'état HZP/Début de Cycle (BOC), la concentration en bore
a été maintenant prise égale a 1935 ppm et certains groupes de barres insérés (mémes
température uniforme et pressions que le cas précédent). Les contre-réactions thermo-
hydrauliques ont été prises en compte (code PARCS) pour les cas Pleine Puissance a
Chaud (HFP) et les incertitudes sur le keff et la nappe de puissance ont été calculées.

keff P, centre P, périphérie
HZP BOC 440 pcm 4.3 % 4.1 %
EOC 450 pecm 2.5% 2.4 %
0, 0,
ypp BOC 460pem 3.0%  1.9%

EOC 470 pem 2.7 % 1.7 %

TABLEAU 6.1 — Incertitudes (1o) du benchmark TMI, cas avec contre-réactions

On en retiendra les premiers résultats HZP/BOC du cas du benchmark numérique, a savoir
une incertitude sur les puissances assemblages au centre et en périphérie valant (5.3 %/
3.1 %) correspondant aux assemblages ce qui correspond a une incertitude sur le bombement
de 8.4 % (10). En effet, les hypotheses d’études utilisées dans ce cas sont cohérentes avec les
notres (pas de contre-réactions thermohydrauliques), méme si tous les groupes de barres sont
insérés.
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FIGURE 6.2 — Nappe de puissance du schéma projet APOLLO2 avec les valeurs de sections efficaces
nominales

6.2 Présentation des résultats

Aprés avoir examiné un cas petit coeur, nous travaillons maintenant sur le cas grand cceur
du benchmark, tel que présenté en section 3.7.

6.2.1 Interprétation des résultats sur la nappe de puissance

Dans ce paragraphe, nous allons montrer que I'incertitude sur la puissance d’'un assem-
blage périphérique et la puissance d'un assemblage central sont nécessaires et suffisantes
pour caractériser entierement lincertitude sur la nappe de puissance. Etant donné que l'on
présente les nappes de puissance sous la forme de puissances normalisées a la puissance
coeur, on observe un anneau, représenté sous la forme d’'un quart de couronne sur la figure
6.2, sur lequel la puissance normalisée est de 'ordre de 1, et ceci quelle que soit la valeur des
sections efficaces en entrée.

A titre d’exemple, en considérant le plan d’expériences qui nous a servi a calculer I'in-
certitude due au spectre de fission des neutrons prompts (PFNS) de 23°U, on a tracé toutes
les traverses diagonales de puissance assemblage (figure 6.3) pour visualiser 'anneau ou
I'incertitude est quasiment nulle (disque bleu au niveau des points entre les abscisses 4 et
5). La coordonnée radiale de 'anneau est celle qui, par définition, partage le cceur en deux
couronnes de méme puissance. Le lecteur notera bien que le rayon qui définit la position de
I'anneau a incertitude nulle ne vaut pas la moitié du rayon total du cceur. En effet, en écrivant
que cet anneau partage le coeur en deux zones de puissances moitié, on montre que

Rcoeur
Ranne(zu = = 0.7 x Rcoeur 6.1
V2 ©-
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FIGURE 6.3 — Traverses de puissance assemblage associées a 'examen d’incertitudes dues au spectre
de fission des neutrons prompts (PFNS) de '’*>U

Etant donné qu’on travaille avec des puissances assemblage normalisées, sa localisation est la
méme quelle que soit la simulation et tous les profils de nappe d’incertitude présenteront un
maximum au centre du coeur et un maximum en périphérie. Par conséquent, au lieu de consi-
dérer une nappe complete d’incertitudes, on peut uniquement considérer les maxima associés
a l'incertitude en périphérie de cceur avec celles au centre. On définira ainsi le basculement
ou la bascule de cette nappe, comme la somme des deux valeurs absolues des incertitudes
(1o). C’est 'occasion d’insister ici sur le fait la nappe d’incertitude dépend principalement de
la taille du coeur considéré et de la bibliothéque de covariances utilisée. Elle dépend peu du
plan de chargement.

Par ailleurs, les nappes d’incertitudes donneront une valeur de I'écart-type toujours po-
sitive, par définition. Néanmoins, on peut aller plus loin dans I'interprétation : d’un point
de vue plus physique, la modification des sections rapides génere une variation de l'aire de
migration des neutrons; on a ainsi une variation des fuites et du couplage des zones, ce qui
conduit a un basculement centre/périphérie du flux.

6.2.2 Interprétation des résultats sur Pefficacité des barres

Les résultats sur les efficacités des barres sont calculés de la maniére suivante : on établit
un premier plan d’expériences associées au cas d’étude. On propage ensuite les incertitudes
avec ce méme plan d’expériences pour une situation nue (sans barres absorbantes) puis en-
suite pour une situation barrée. Finalement, on regroupe les couples (situation nue, situation
barrée) par point du plan d’expérience. On calcule la différence de réactivité pour chacun
des couples et on étudie finalement la distribution des différences de réactivité. De plus, on
peut facilement vérifier a chaque fois, par le tracé d’un jointplot, que l'introduction dune
barre n’introduit pas de non linéarité dans la réponse du code. On donne un exemple pour
Iincertitude associée au PENS de I'>>°U en figure 6.4, I'histogramme du schéma barré est en
vert tandis que 'histogramme correspondant a une situation coeur nu est en bleu.
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FIGURE 6.4 — Jointplot associé aux distributions des keff dans les situations avec (en vert) ou sans
barres (en bleu) dans le cas d’'une incertitude associée au spectre de fission des neutrons prompts de
17235U

6.3 Comparaison avec une propagation déterministe

Nous avons confronté les résultats de notre méthode SMC aux résultats obtenus avec
des calculs déterministes en GPT [125] comme le présente le Tableau 6.2. On notera que les
résultats présentés dans ce paragraphe (SMC en noir ou GPT en bleu) ne tiennent pas compte
de l'incertitude associée au spectre de fission des neutrons prompts.

keff [pcm] unc. SMC unc. GPT Pontre unc. SMC unc. GPT
28U o, 1) 409 225 BUopny  2.6% 2.7 %
238U 0, 312 258 H o, 1.8% 1.2%
U v 273 316 ®Fe 0y 0.7 % 0.9 %
25U o, p) 147 252 U0,  0.5% 0.7 %
25U 0, 143 141 H o, 0.4 % 0.1%
Somme quadratique 617 548 3.3% 3.2%
Total 539 565 3.2% 3.2%

TABLEAU 6.2 — Résultats de notre propagation stochastique (SMC) en regard de ceux obtenus avec
une propagation déterministe (GPT) des incertitudes sur UAM GEN-III avec COMAC-VO.
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6.3.1 Contribution de la section efficace de fission de 238U

Toutes les fissions de 1'>2%U se produisent au deld de 1 MeV (figure 6.5a). On compare
donc la valeur de I'écart-type associé a la section de fission dans ce domaine d’énergie. Les
calculs déterministes correspondent a "GPT" et les calculs de ce paragraphe a COMAC-VO.
La méthode GPT prend en entrée des écarts-types de 5% ou moins tandis que nos calculs
tiennent compte d’une incertitude entre 10 % et 20 % (cf. figure 6.5b).

6.3.2 Contribution de la section efficace de fission de 2*°U

On constate d’aprés la figure 6.5d que les valeurs de 'écart-type correspondant aux do-
maine résolu (77 meV<E<50 keV) de la méthode GPT sont 2-3 fois celles des valeurs pro-
posées dans ENDF/B-VIL.1. Ces valeurs sont consignées dans [126]. Les taux de fissions épi-
thermiques sont directement impactés, d’ou le passage d’une incertitude de 147 pcm avec
COMAC-VO0 a 252 pcm avec la méthode GPT.

6.3.3 Contribution de la section efficace de capture de 'H

Pour la puissance assemblage, la contribution de la capture de 'H est trés différente dans
les deux cas : il existe un facteur 4 entre les calculs en GPT et les notres. En effet, la Figure
6.5f montre que COMAC-VO0 accorde une incertitude en dessous de I'électron-volt 5 fois plus
importante que celle proposée dans la bibliotheque utilisée pour la propagation déterministe
(COMMARA).

Finalement, la cohérence globale de ces deux ensembles de résultats montre que la mé-
thode SIMPLE MONTE-CARLO est validée en regard d’une propagation déterministe.
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6.4 Résultats COMAC-VO

Etant donné le bilan matiere du systeme, nous avons choisi d’examiner le cas de :

* 235U car il est responsable de 93% des fissions de notre systéme. On suppose alors que le
keff sera tres sensible a la variation de la valeur des sections efficaces correspondantes.
On a donc choisi U, o, 1), Tdiff s O(n,f) » X-

» 238U en tant quisotope majoritaire de I'uranium présent dans le systéme (97 % en
concentration isotopique moyenne dans le coeur).

* 160 présent a la fois dans le combustible et dans le caloporteur.

* 'H, constituant majoritaire du caloporteur.

» 155Gd et 157Gd en tant qu'isotopes absorbants des poisons consommables.
 917r I'isotope capturant majoritaire des gaines.

* SOFe Iisotope majoritaire du réflecteur lourd.

\ unc. unc. \ unc. \
v 273 v 39 | %0 |owuy 7
O(ny) 143 O(ny) 312 S6pe | Odiff 22
By oaff 3 | 28U | oupy 41 Oy 2
(T(,,,_f) 147 (7(”’]0) 409 9121’ Odiff 4
X 211 X 11 1 ogiff 50
H
(T(n,!) 140
5Gd | 0, 28
Somme 660 pcm
quadratique

TABLEAU 6.3 — Incertitudes en (1o) en pcm associées au keff pour le benchmark UAM GEN-III avec
COMAC-VO0

Le tableau 6.3' présente les différents contributeurs a 'incertitude sur le keff. Les contri-
butions associées aux sections de fission de 'uranium 235 et de 'Uranium 238 ont déja
été analysées en section 6.3. En plus, on met ici en évidence les contributions majoritaires
du nombre moyen de neutrons par fission 7. L’incertitude proposée dans COMAC-VO est
conforme aux standards (de I'ordre de 0.3 %, faible comparée a la valeur proposée dans la
bibliotheque ENDF B-VII.1, cf Figure 6.6). Le spectre de fission de 'Uranium 235 apparait ici
aussi, au méme titre que les sections de capture de 'Uranium 235, de 'Uranium 238 et de
I'Hydrogene.

En outre, nous avons créé un plan d’expériences global faisant varier toutes les sections
efficaces d’'intérét. L’histogramme des keff obtenus en sortie est fourni en figure 6.7. On
trouve alors une incertitude totale valant 700 pcm pour le keff.

Concernant les incertitudes sur les puissances assemblages, le tableau 6.4 présente les
contributions de chaque section considérée ainsi que le basculement associé. Les contribu-
teurs majoritaires a I'incertitude totale sont donc le spectre de fission de 1'*>°U, la diffusion
du °°Fe et celle de I''H. Ensuite, la nappe d’incertitudes globale est présentée en figure 6.14.
On retiendra un basculement de 7.8 % avec COMAC-VO.

!Les covariances associées au Gadolinium 157 ne sont pas disponibles dans COMAC-VO, il n’y a donc pas de
propagation associée dans le tableau
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Energy [eV]

FIGURE 6.6 — Comparaison des écarts-types associés au nombre moyen de neutrons produits par
fission pour les bibliotheques ENDF/B-VIIL.1, COMAC-VO, COMAC-V2 et JENDL-4.0.

unc. Peenire [%]  unc. Ppgripherie [%]  Basculement [%)]

v 0 0 0
T (n,) 0.3 0.1 0.4
235y Tdiff 0 0 0
T(n,f) 0.2 0.2 0.4
X 3.2 2.1 5.3
v 0 0 0
T(nr) 0.5 0.3 0.8
238 ’
U odiff 2.5 1.3 3.8
(. f) 0.5 0.5 1
X 0.2 0.1 0.3
%0 Odiff 0.2 0.2 0.4
56Fe Odiff 0.8 0.5 1.3
9121‘ Odiff 0 0 0
14 Odiff 1.8 1.2 3
T(n,y) 0.4 0.3 0.7
15Gd T (n) 0.1 0.2 0.3
Somme quadratique 4.6 2.9 7.5

TABLEAU 6.4 — Incertitudes associées a la Puissance au centre, en périphérie et basculement a (1¢) du
grand coeur UAM GEN-III avec COMAC-VO0
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FIGURE 6.7 — Histogramme des keff associée a une incertitude globale, correspondant a la bibliothéque
COMAC-VO0

6.4.1 Comparaison aux résultats internationaux : GRS

Nous avons ensuite comparé nos résultats avec ceux fournis par 'organisme Gesellschaft
fiir Anlagen und Reaktorsicherheit (GRS) dans le cadre du benchmark GEN-III en Total
Monte-Carlo (cf. Figure 6.9, valeurs tirées de [127]). L’incertitude proposée avec les valeurs
de COMAC-VO sur la nappe de puissance présente les mémes ordres de grandeur que cet
organisme.

6.4.2 Effet des corrélations intersections

Nous avons présenté les contributions individuelles des sections efficaces d’intérét notam-
ment en tableau 6.3.

Dans l'optique d’obtenir une incertitude totale a la fonction de réponse considérée, on
voudrait combiner chacune de ces contributions. La combinaison linéaire n’est pas adaptée :
il faut au moins les combiner quadratiquement (ce qui revient en fait a combiner linéairement
les variances, cf 2.8)

_ 2
Ototale = E : O contributions (6.2)

contributions

Par conséquent, en combinant quadratiquement les principaux contributeurs associés au
keff avec COMAC-VO0, on obtient 660 pcm.

Néanmoins, en propageant les incertitudes avec un plan d’incertitudes général, on tient
en compte des éventuelles corrélations inter-sections qui résultent des conditions expérimen-
tales et/ou des évaluations des sections efficaces. On trouve ainsi 700 pcm pour I'incertitude
totale. Le détail est donné en tableau 6.5. Nous avons ainsi étudié I'influence des corrélations
inter-sections en propageant les incertitudes dans un premier temps avec une matrice de cor-
rélations égale a l'identité (ainsi toutes les incertitudes dans chacun des groupes d’énergie
sont supposés indépendantes) (cas A). Nous avons ensuite pris une matrice de corrélations
diagonale par blocs, en supposant que chacune des sections efficaces était indépendante des
autres du point de vue de I'expérience (cas B). Ce n’est en pratique pas le cas, nous avons
ainsi tenu compte de quelques anticorrélations (cas C).
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FIGURE 6.8 — Nappe d’incertitudes du benchmark UAM GEN-III, COMAC-VO0

On s’attend a ce que les corrélations inter-sections associées a 123°U (identifiées dans
un cercle vert) n’agissent que sur I'incertitude associée au keff. On montre qu’elles ont
en fait peu d’effet (la différence d’incertitude est de 'ordre de grandeur du double de
la précision sur l'incertitude que 'on avait avancée : 10 pcm). Ce résultat n’est pas
étonnant vu les contributions individuelles correspondantes associées au keff. En outre,
on mentionne I'existence d’une anti-corrélation entre la section de capture radiative
(n,~y) et la section de fission dans le domaine thermique. De précédentes propagations
sur le keff d'un REP [126] ont montré que la contribution correspondante comptait pour
120 pcm, ce qui est quadratiquement tres faible devant les 700 pcm de l'incertitude
totale associée au keff. Elle n’a donc pas été propagée ici.

Nous avons aussi tenu compte d’'une corrélation entre les diffusions de capture et de
diffusion de 1'238U (cercle violet sur la figure 6.5) pour observer un éventuel effet sur
le basculement de la nappe de puissance. Il est difficile de tirer une tendance car I'effet
observé est encore une fois a 'intérieur de I'intervalle des précisions sur I'incertitude.

Pour finir, on attire I’attention sur la maniére dont sont réalisées les mesures (cf. chapitre

5). On sait que certaines mesures entrainent des corrélations entre isotopes qui ne sont pas
traduites dans les bibliothéques de covariances internationales. En particulier, on pourrait

penser a prendre en compte des corrélations entre isotopes.

6.5 Résultats COMAC-V2

Ensuite, nous avons pris en compte les travaux menés entre 2012 et 2016 [128, 121]. Ces
travaux ont donné lieu a la sortie d’'une nouvelle bibliothéque de covariances COMAC-V2,



CHAPITRE 6. APPLICATION AU BENCHMARK UAM GEN-III

0 [83% 53% 50% 43% 32% 19% 07% 08% 18%
+0.5% +0.5% +0.5% +0.5% +0.3% +0.2% +0.2% +0.2% +0.1% 05
1o | 83% 53% 49% 41% 30% 1.8% 03% 1.1% 2.0%
+0.5% +0.6% +0.5% +0.4% +0.3% +0.2% +0.1% +0.0% +0.1%
s | 50% 49% 44% 35% 25% 12% 01% 15% 25% 0.4
+0.5% +0.5% +0.5% +0.3% +0.3% +0.1% +0.1% +0.0% +0.2%
o |48% 41% 35% 27% 16% 04% 10% 19% 28% o
+0.5% +0.4% +0.3% +0.2% +0.1% +0.1% +0.1% +0.1% +0.2% 0.3 3
In—)
o | 32% 30% 25% 16% 06% 0.7% 20% 28% 02
+0.3% +0.3% +0.3% +0.1% +0.0% +0.0% +0.2% +0.3% 23
02 >X
o |19% 18% 12% 04% 07% 15% 26% 34% e
+0.2% +0.2% +0.1% +0.1% +0.0% +0.1% +0.3% +0.4% S
w |07% 03% 01% 1.0% 20% 26% 27% 0.1
+0.2% +0.1% +0.1% +0.1% +0.2% +0.3% +0.2%
3 |08% 11% 15% 1.9% 28% 34%
+0.2% +0.0% +0.0% +0.1% +0.3% +0.4% 0.0
12 1.8% 2.0% 25% 2.8%
+0.1% +0.1% +0.2% +0.2%

M N P R S T u \Y W

FIGURE 6.9 — Valeurs GRS (en haut) et différence de puissances normalisées (en bas) avec une propa-
gation stochastique COMAC-VO

que nous avons condensée a 20 groupes.

En outre, nous avons créé un plan d’expériences global faisant varier toutes les sections
efficaces d’intérét. L’histogramme des keff obtenus en sortie est fourni en figure 6.7.

Concernant les incertitudes sur les puissances assemblages, le tableau 6.7 présente les
contributions de chaque section considérée ainsi que le basculement associé. On remarque
que les contributeurs majoritaires restent la diffusion de 'hydrogéne, celle du fer, de 1'ura-
nium 238 ainsi que le spectre de fission des neutrons prompts de 'uranium 235. Concernant
la contribution de I’'Hydrogene, les écarts-types fournis par ENDF-BVIL.1 inclus dans les éva-
luations COMAC ainsi que TENDL-2012 sont tirés des bibliotheques COMMARA-2.0 depuis
Juillet 2011 issus d’une analyse de plus de 5000 données expérimentales avec un formalisme
utilisant la matrice R [129]. Il est a noter que les incertitudes données en entrée sont faibles
a basse énergie, augmentent jusqu'a atteindre un pic autour de 7.5 MeV (figure 6.11) puis
décroissent de nouveau a haute énergie jusqu’a 20 MeV. Cependant, de nouvelles évalua-
tions conduites au LANL suggérent une forte réduction de cette incertitude a haute énergie
(comme fournie dans TENDL-2017 et ENDF/B-VIIL.O [112].

Comme mentionné dans le chapitre 3 le Fer 56 a une place particulieére dans les grands
coeurs que l'on étudie car c’est le composant majoritaire du réflecteur lourd présent en péri-
phérie (environ 60 % du bilan matiére du réflecteur). La mauvaise connaissance de la section
de diffusion joue donc un réle important dans la description de la nappe de puissance. Ce
résultat est confirmé par la contribution majoritaire : incertitude sur la puissance au centre
valant 1.4 %. En comparant les Tableaux 6.4 et 6.7, on constate une division de plus d’'un
facteur deux de la contribution du Spectre de Fission des Neutrons Prompts (PFNS) de 235y
a I'incertitude sur la puissance assemblage. En effet, les récents travaux ont abouti a proposer
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FIGURE 6.10 — Histogramme des keff associée & une incertitude globale, correspondant a la biblio-
théque COMAC-V2

une réduction de 5 % de I'écart-type (Figure 6.13) sur les queues du spectre.

Finalement, la nappe d’incertitudes globale est présentée en figure 6.14. On retiendra un
basculement de 6.9% avec COMAC-V2.

Concernant la valeur de la contribution de la section efficace inélastique de 238U, on
constate une nette réduction des écarts-types en entrée (Figure 6.15) qui conduit a une ré-
duction de la contribution a l'incertitude sur P(). On la divise en effet par deux.
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FIGURE 6.11 - Section efficace de diffusion élastique de 'Hydrogéne avec comparaison des écarts-
types fournis par différentes bibliotheques
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matrice de corrélation Incertitude
keff 430 pcm
A : Identité Pontre 2.5%

Ppériphérie 1.6 %

keff 716 pcm
B : Diagonale par blocs Peentre 5.3%
Ppém’phérie 3.3%

keff 700 pcm
P, centre 4.8 %

Ppé’riphérie 3.0 %

C : Avec blocs extra-diagonaux
= B + blocs 1 sur la matrice

235-N
U235-NU —_
U235-DIFFUSION |/ =1, 0.8
U235-CAPTURE ( 4
u23s-Fission | 1
-
U235-CHI
-0.4
U238-NU -
U238-DIFFUSION 1 [\
U238-CAPTURE !
— - 0.0
U238-FISSION T
U238-CHI
016-DIFFUSION
- 0.4
H1-DIFFUSION 0
H1-CAPTURE
FES6-DIFFUSION
FES6-CAPTURE -0.8
ZR91-DIFFUSION
=0 = w = = = = w = - = = w = w =
Z o535 z2o x5 ooz o 0
T B = N S S, = v, E- A, BT, =T, B =T
N2 22222 P s P P
S e § 585 e 3 58 2L 5oL g
5 a8 5 ¢ 8% - 035 L3¢ 0
AR, R & S £ e £ T e 8 3
™ = ™~ 2 o L L [
=0 = o N

TABLEAU 6.5 — Effet de I'ajout des blocs de corrélations inter-sections sur l'incertitude totale

| | unc. [pem] | | unc. [pem] | | unc. [pem] |

v 269 v 44 160 Odiff 4

. (T(n,“/) 140 238 O—(n,q) 247 56Fe Udiff 22
U | odiy 1 U | odify 85 () 6

T (n,f) 140 O (n,f) 114 9121‘ Odif f 1

X 105 X 14 lH Odif f 46

O—(Tl,"y) 129

5Gd | 0, 30

7Gd | () 24

TABLEAU 6.6 — Incertitudes (1o) associées au keff pour le benchmark UAM GEN-III avec COMAC-V2
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unc. Peeptre [%]  unc. Ppgripheérie [%]  Basculement [%]

v 0 0 0
T (n,f) 0.2 0.1 0.3
X 1.4 0.8 2.2

v 0 0 0
T(n) 0.4 0.2 0.6

238 ’

U gdiff 1.0 0.7 1.7
T(n,f) 0.2 0.1 0.3
X 0.2 0.1 0.3
%0 Odiff 0.2 0.1 0.3

56Fe Odif f 1.2 0.7 2
T(n) 0.3 0.2 0.5

AZr Odiff 0 0 0
1 Odif f 1.9 1 2.9
T(n) 0.3 0.1 0.4
155Gd O(n7) 0.1 0.2 0.3
%7Gd O (nm) 0.1 0.3 0.4
Somme quadratique 3 1.7 4.7

TABLEAU 6.7 — Incertitudes associées a la puissance au centre, en périphérie et basculement a (1) du
grand coeur UAM GEN-IIT avec COMAC-V2
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FIGURE 6.12 — Section efficace de diffusion élastique du Fer 56 avec comparaison des écarts-types
fournis par différentes bibliothéques
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FIGURE 6.13 — Spectre de fission des neutrons prompts () avec comparaison des écarts-type associés
a COMAC-V0 et a COMAC-V2

144



CHAPITRE 6. APPLICATION AU BENCHMARK UAM GEN-III

20

19

18

17

16

15

14

13

12

085 079 076 076 082 087 095 099 1.01
(4.3%) (4.3%) (4.0%) (3.4%) (2.6%) (1.5%) (0.5%) (0.8%) (1.5%)

079 078 075 079 082 09 099 108 1.07
(4.3%) (4.2%) (3.9%) (3.3%) (2.4%) (1.4%) (0.2%) (1.0%) (1.7%)

0.76 075 078 08 087 093 1.04 111 1.12
(4.0%) (3.9%) (3.5%) (2.8%) (2.0%) (0.9%) (0.2%) (1.3%) (2.0%)

076 079 08 086 091 103 112 1.08 1.11
(3.4%) (3.3%) (2.8%) (2.2%) (1.3%) (0.3%) (0.8%) (1.6%) (2.3%)

082 082 087 091 1.01 112 127 1.32
(2.6%) (2.4%) (2.0%) (1.3%) (0.5%) (0.6%) (1.6%) (2.2%)

087 09 093 103 112 118 1.2 1.29
(1.5%) (1.4%) (0.9%) (0.3%) (0.6%) (1.3%) (2.1%) (2.6%)

095 099 1.04 112 127 12 1.08
(0.5%) (0.2%) (0.2%) (0.8%) (1.6%) (2.1%) (2.2%)

099 108 111 108 132 129
(0.8%) (1.0%) (1.3%) (1.6%) (2.2%) (2.6%)

1.01 107 112 1.11
(1.5%) (1.7%) (2.0%) (2.3%)

M N P R S T U \Y w

FIGURE 6.14 — Nappe d’incertitudes du benchmark UAM GEN-III, COMAC-V2 pur
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FIGURE 6.15 — Valeur de la section de diffusion inélastique de 1'’*®U condensée 4 20 groupes avec
comparaison des écarts-type associés lors du passage de COMAC-V0O 8 COMAC-V2
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6.5.1 Incertitude liée a l'efficacité des barres absorbantes
6.5.1.1 Modélisation

L’idée de ce paragraphe est d’établir une expression liminaire simple de Uincertitude associée
a Uantiréactivité d’un groupe de barres absorbantes inséré dans le cceur. Bien évidemment, toutes
les hypotheses prises dans ce paragraphe sont trés simplificatrices, mais on obtient ainsi une pre-
miére modélisation qui permet de soutenir les résultats des simulations numeériques et d’orienter
la modélisation.

On se place dans un cas ou l'antiréactivité apportée par I'insertion du groupe de barre
est petite. On s’autorise donc a utiliser les résultats obtenus dans le cadre de la théorie des
perturbations standard. En rappelant que la barre n’impacte que l'opérateur d’absorption
(0F = 0), on réécrit (2.44) :

_(¢",0A9)

On se place par hypothése dans un cas d’un réacteur cylindrique (de rayon R et infini se-
lon sa hauteur) sans source externe et dans le cadre d’une théorie de la diffusion homogene
a un groupe en régime stationnaire. On ne postule alors aucune variation des grandeurs neu-
troniques avec I'espace, 'angle ni méme en énergie. L'intégration correspondant au produit
scalaire du numérateur et celle du dénominateur reviennent ainsi a intégrer une fonction
constante selon toutes les dimensions de I'espace des phases :

(9%, 0AP) = /4 ) / / / . / (6 A)p(r)dQd>rdE (6.4)

- / / /Téactew ¢*(r)(6A)@(r)d3r (o est une constante) (6.5)

Or, la variation de 'opérateur d’absorption JA est non nulle uniquement au lieu ou la barre
a été insérée tout en étant constante selon la dimension du probleme. Dans le cadre d’une
théorie monocinétique, on sait que celui-ci se réduit a une matrice 1 x 1. On adapte (1.12) a
nos hypotheses :

(6.3)

0Ap = 63,0 (6.6)
Donc
—a / / /Téactewéilaqb*(T)d)(r)d?’r 6.8)

On sait par ailleurs que flux et flux adjoint vérifient la méme équation de Boltzmann aux
valeurs propres en théorie monocinétique :

H¢ =\ (6.9)
Ho* = \op* (6.10)

IIs sont donc proportionnels. Posons alors

9" = B¢

[ )] omewemer=s] [ [ e (6.11)
s [ [ /bmw?(r)dr 6.12)
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On prend alors la différentielle logarithmique de 'efficacité des barres

d(In(dp)) = d%‘;’)) (6.13)
_ d{¢",6A9)
" o 0m0) e
d 2(r)d?
_ }f ff ffbm% i?E:;d?’:) daprés (6.12) (6.15)
barre
2 3
= J ff Jfbjﬁ’”’"e d(fz ((:)Bjr ! car I'intégrale est a support borné (6.16)
barre

Ensuite, on se place dans le cadre de petites perturbations du flux finies, la différentielle
devient une petite différence 0 :

d((sp) _ fffba'rre 6(¢2(T))d3’r

= 6.17
5p fffbarre ¢2(T)d37“ ( )
On suppose que les flux sont modifiés comme suit :
o= ¢ =+ (6.18)
¢ = (¢°) = ¢* +8(¢%) (6.19)
Il vient
3(¢%) = (¢°) — ¢ (6.20)
= (¢/)? — ¢? (6.21)
= (¢p+0¢)” —¢° (6.22)
(14 ff)? ¢ (6.23)
= 2¢d¢ développement au premier ordre (6.24)
Et
d(0p) f f fb 2¢(r)d¢(r)d>r
— arre 6.25
50 T e PO (625
27T(R2 tb - R2 th )¢(Rbarre)5¢(Rbarr6)
— exr arre m arre 6.26
’/T(Rzgrt barre Rant barre>¢2(Rba”"€) ( )
¢(Rbarre)5¢(Rba'rre)
=2 6.2
(bz(Rbarre) ( 7)
5¢(Rbarre)
— g\ varre/ 6.28
QS(Rbm*re) ( )

En multipliant au numérateur et au dénominateur par la section macroscopique de fission
dans la maille considérée, le dernier membre de droite vaut ’écart relatif des taux de fission
dans la maille ol la barre est insérée.

d(5p) 2(5Tf(Rbarre) —9 5P(Rba7“7“6) (6.29)

5,0 Tf(Rbarre) P(Rbarre)

Ce dernier résultat est assez puissant : tout en reliant Uincertitude sur une grandeur intégrale
(Uefficacité de la barre) a une grandeur locale (U'incertitude sur la puissance locale), il donne un
ordre de grandeur rapide et facile a calculer. Sous réserve d’étre numériquement validée sur des
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cas plus complexes, cette expression permet de s’affranchir des difficultés de calcul et des cofits
associés, que ce soit en propagation déterministe (EGPT) ou en stochastique.

De plus, ce résultat permet d’orienter notre travail. En effet, dans 'optique d’estimer une
incertitude enveloppe, on voudrait placer la barre a ’endroit ot I'incertitude est la plus forte.
D’apres (6.29), il s’agit de 'endroit ot I'erreur relative sur la puissance est la plus forte, c’est-
a-dire au centre du coeur. On a ainsi choisi de modéliser des barres absorbantes noires en
carbure de bore (B,C) et d’'insérer 5 groupes de barres au centre du coeur. (cf figure 6.16)

FIGURE 6.16 — Plan de chargement du groupe de barres absorbantes (B4C) dans le benchmark

6.5.2 Résultats

sd [%] sd [%] sd [%]
v 0.8 v 1.3 %0 o4y 0.7
O(n,y) 1.4 O (n,y) 1.0 56 odif f 2.5
35 ogpy 1.0 B8U oupp 10 Py 15
91
O (n,f) 1.1 O (n,f) 1.4 Zr Odif f 1.0
X 3.3 X 0.9 1 Odiff 4.1
O’(nﬁ) 1.3

®Gd 0@, 1.0
Y’Gd  o(,, 11

TABLEAU 6.8 — Incertitudes associées a I'efficacité des cinq barres au centre, bibliotheque COMAC-V2

On fournit en tableau 6.8 le détail des contributions a l'incertitude sur l'efficacité des
cinq barres centrales. On remarque que les contributeurs majoritaires sont les mémes que
ceux associés a l'incertitude sur la nappe de puissance. Ceci est cohérent avec la relation de
proportionnalité (6.29) que nous avions obtenue en début de section. On donne également
I'histogramme des efficacités de barre en figure (6.17).

En combinant quadratiquement toutes les contributions individuelles, on obtient 7.2 %
pour l'incertitude totale. La propagation de l'incertitude globale sur l'efficacité des barres
donne 8.3 %. L’hypothése de premier ordre pour calculer la combinaison quadratique trouve
peut étre ses limites dans ce cas 13°.

2 11 faut cependant noter que Iincertitude sur la détermination des composantes est élevée, ce qui peut expli-
quer la sous-estimation de I'incertitude totale a partir de la combinaison des composantes.
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FIGURE 6.17 — Histogramme des efficacités de barres pour une incertitude globale, bibliotheéque
COMAC-V2

6.5.3 Cas de la diffusion inélastique de I’'Uranium 238

6.5.3.1 Enjeux

On sait que l'aire de migration des neutrons rapides est de 'ordre de grandeur de 50 cm?.
Elle est beaucoup plus importante que celle des neutrons thermiques (dans un REP, un neu-
tron thermique est absorbé quasi sur place, l'aire de diffusion correspondante est de I'ordre
de L? = 5 cm?). Par conséquent, ce sont les neutrons rapides qui régissent majoritairement
le couplage entre les différentes zones du cceur. Intéressons nous donc a un neutron issu de
fission; en moyenne, il nait a une énergie de 2 MeV. Une fois dans le milieu, il peut éven-
tuellement causer une fission au cours de son premier choc avec un noyau d’Uranium 238 ou
dégrader son énergie lors d’'une phase de ralentissement ou il perd de I'énergie de maniere
discontinue. D’abord, ce sont essentiellement des chocs inélastiques . Tant que le neutron
reste au dela du MeV (cf. Figure 6.18), il ne subit aucune capture : la valeur de la section
correspondante y est quasi nulle. En dessous de 50 keV, le neutron entre dans la zone des
résonances de 1'23U entre autres, ot la probabilité d’étre capturé augmente fortement. En-
suite, si il est ralenti en dessous de I’électron-volt sans avoir été capturé, il entre dans la zone
thermique ou les sections efficaces varient en % Il se met ensuite en équilibre avec le milieu
environnant avant d’étre capturé ou de causer une fission. Etant donné que les fissions sont
majoritairement dues a 'Uranium 235, et ont lieu pour la plupart dans le domaine thermique,
il faut trouver une réaction (ou un ensemble de réactions) qui a lieu principalement dans le
domaine rapide et dont le gain en léthargie permet de relier le domaine rapide au thermique.
Dans le cas de la diffusion élastique, on peut montrer en appliquant des lois classiques du
choc élastique que le gain en 1éthargie maximal ¢ dans le cas d’'une diffusion isotrope dans le

centre de masse vaut o

E=1-— 1 In(l—a) (6.30)

en introduisant A le nombre de masse du noyau-cible et le parameétre o = (ﬁ—j&)Q. Dans le
cas de I'uranium 238, £ vaut 0.009, ce qui est tres faible. Donc en cas de diffusion élastique,
un neutron reste généralement dans son groupe d’énergie. En cas de diffusion inélastique
en revanche, I’énergie cinétique du neutron contribue a I'énergie d’excitation du noyau com-

posé au cours de la réaction. Finalement, le couplage entre centre et périphérie du coeur est
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Incident neutron data /| JEFF-3.1.1 /1] Cross section
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FIGURE 6.18 — Sections efficaces de capture radiative, de diffusion et de fission pour les principaux
isotopes du coeur

sensible a la section efficace de diffusion inélastique de 1'*38U.

6.5.3.2 Valeurs numériques obtenues

On sait que les évaluations internationales concernant la section efficace de diffusion in-
élastique de 1'*38U entre 1 et 5 MeV sont discordantes. On observe en effet une dispersion des
valeurs de sections de I'ordre de 10 % sur le plateau entre 2 et 5 MeV [108] cf. figure 6.20. En
particulier la bibliothéque de sections efficaces utilisée pour cette étude, JEFF-3.1.1 surestime
cette valeur. Nous avons donc choisi de définir un nouveau niveau d’incertitudes sur le pla-
teau : 15 % (surestimation de ~ 10 % + niveau de I’écart-type donné par COMAC-V2 ~ 5 %
6 %). Nous avons propagé les incertitudes associées a ces valeurs d’écarts-types, et nous trou-
vons la nappe d’incertitudes de la Figure 6.21. On remarque que les valeurs de cette nappe
d’incertitudes surpassent grandement celle de I'incertitude totale trouvée précédemment, on
passe de (4.3 %/2.6 %) pour l'incertitude globale trouvée précédemment (Figure 6.22a) a
(5.1 %/3.0 %) (Figure 6.21) pour la contribution de la diffusion inélastique de 1'*>U unique-
ment. Il est donc 1égitime de propager une nouvelle fois globalement les incertitudes, avec
un plan d’expériences général incluant ces nouvelles valeurs.

Cet exercice fait, I'incertitude associée a la P.epnere vaut 5.5 % et celle associée a Pperiphérie
vaut 3.3 % donc un basculement de 8.8 %. L'incertitude sur le keff est du méme ordre de
grandeur qu’avant modification.

Concernant I'incertitude sur l'efficacité des barres, on passe de 8.3 % a 11 %.
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FIGURE 6.19 — Valeur selon JEFF-3.1.1 et écart relatif avec les autres bibliotheques
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FIGURE 6.20 — Comparaison des écart-types liés a la section efficace de diffusion inélastique de 1'Ura-
nium 238

Par ailleurs, pour faire le lien avec I'exemple de TMI (présenté en tout début de chapitre
section 6.1), on constate que les valeurs d’incertitudes que I'on obtient sont finalement du
méme ordre de grandeur que celles trouvée par Zeng et al. La justification réside dans le fait
que le passage des calculs TMI a UAM contiennent deux phénomeénes : un grandissement de
la taille du coeur augmentant les incertitudes sur la nappe de puissance et une réduction des
valeurs d’écarts-types au niveau de la diffusion inélastique de 1'>>8U plus bas, ce qui réduit
ces mémes incertitudes (cf. valeurs de la bibliothéque ENDF/BVII.1 données en figure 6.20).
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FIGURE 6.21 — Nappe d’incertitudes associée a la diffusion inélastique de 2**U uniquement, avec des
valeurs majorées d’écart-type associés a JEFF-3.1.1
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FIGURE 6.22 — Effet du changement de la valeur de I'incertitude sur le plateau de la diffusion inélastique de '’**8U
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Points clés du chapitre : Application au benchmark UAM

* Les incertitudes des petits cceurs ont déja été étudiés, que ce soit en propagation
déterministe en propagation stochastique. Concernant une propagation d’incerti-
tudes dues aux données nucléaires avec des écarts-types issus de ENDF/BVIIL.1 sur
le coeur de Three Mile Island, lincertitude (Peentre/ Ppériphérie) S€leve a (5.3 %/
3.1 %) pour un basculement total de 8.4 %.

* Les nappes d’incertitudes que nous présentons contiennent toujours un anneau
dont les incertitudes propagées sont nulles. Il est localisé au rayon qui coupe le
ceeur en deux couronnes de puissances égales et égale a la moitié de la puissance
ceeur.

* Les résultats issus de la méthode SIMPLE MONTE-CARLO appliqués au benchmark
UAM-GEN III ont été confrontés avec les résultats d’'une propagation déterministe.
Ils présentent un trés bon accord, ce qui valide notre démarche.

* Avec la bibliothéque d’incertitudes COMAC-VO, la propagation d’incertitudes donne
700 pcm pour le keff et (4.8 %/3.0 %) pour les incertitudes associées a (Peentre/

Ppériphérie) .

* Avec la bibliotheque d’incertitudes COMAC-V2, la propagation d’incertitudes donne
663 pcm pour le keff et (4.3 %/2.6 %) pour les incertitudes associées a (Peentre/
Pyéripherie). Nous avons également estimé I'incertitude enveloppe associée a I'inser-
tion d'un groupe de barres. Elle vaut 8.3 %, soit le double de I'erreur associée a la
nappe de puissance en le lieu d’insertion de la barre.

* Nous avons isolé le cas de I'incertitude associée a la diffusion inélastique de 1'23%U.
En effet, la sensibilité de la nappe de puissance a cette section est importante et
les valeurs fournies par les différentes bibliotheques de covariances ne sont pas
cohérentes entre elles. Comme la diffusion inélastique de 1'*38U est le principal
contributeur a l'incertitude totale sur la nappe de puissance, nous avons choisi des
valeurs d’écarts-types que nous avons jugés réalistes. Ainsi, la propagation d’incer-
titudes sur la nappe de puissance avec ces nouvelles valeurs conduit a une incer-
titude finale de (5.5 %/3.3 %) pour (Peentre/ Ppériphérie), €t a 11 % sur l'efficacité
des barres.

* Les valeurs d’incertitudes que nous retiendrons sont résumées dans le tableau 6.9.
Il s’agit de valeurs d’incertitudes réalistes propagées selon la méthode SMC.
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incertitudes keff [pcm]  Peentre [%]  Ppéripherie [%]  Basculement [%]

1% 269 0 0 0
O (nm) 140 0.4 0.2 0.6

235U Odif f 1 0 0 0
O (n.f) 140 0.2 0.1 0.3

X 105 1.4 0.8 2.2

% 44 0 0 0
Ol 247 0.4 0.2 0.6

(nyy)

238y Odiff 85 5.1 3.0 8.1
O(n.s) 114 0.2 0.1 0.3

X 14 0.2 0.1 0.3

10 Odiff 4 0.2 0.1 0.3
56Fe Odiff 22 1.2 0.7 2
O (nr) 6 0.3 0.2 0.5

17y Odiff 1 0 0 0
1 Odiff 46 1.9 1 2.9
Tin 129 0.3 0.1 0.4

(ny)

1°5Gd O (nm) 30 0.1 0.2 0.3
7Gd O (nm) 24 0.1 0.3 0.4
Incertitude totale 638 5.5 3.3 8.8

TABLEAU 6.9 — Incertitudes choisies et propagées (1o) pour le grand coeur UAM GEN-III
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Conclusion générale et Perspectives

Bilan des travaux

L’établissement d’incertitudes fiables associées a la nappe de puissance pour nourrir la
démarche de siireté des futurs grands cceurs de Génération III est la motivation principale
de cette these de doctorat. Plus spécifiquement, son objectif était de calculer ces incertitudes
avec précision pour de tels grands cceurs ainsi que celle sur l'efficacité des barres absorbantes
au moyen d’une méthode originale.

En premier lieu, a partir de ’équation de Boltzmann traduisant le bilan neutronique dans
le réacteur nucléaire, nous avons montré par étapes que la sensibilité d’un coeur était carac-
térisée, au premier ordre, par la séparation des deux premiéres valeurs propres. De ce fait, la
détermination univoque de la premiere harmonique du flux joue un role fondamental dans la
caractérisation de la stabilité du ceceur vis-a-vis d’'une perturbation extérieure. Toutes choses
constantes par ailleurs, la détermination de la premiére harmonique du flux est d’autant plus
délicate que le cceur est grand. En outre, il est difficile de déterminer avec certitude I'ordre
d’une harmonique calculée précédemment, et ceci d’autant plus que le cceur croit. Nous avons
alors restreint 'objet de ce travail aux perturbations uniformes sur ’ensemble du cceur. Dans
ce cadre, il est possible d’'interpréter les incertitudes dues aux données nucléaires comme
des perturbations élémentaires du coeur. La nappe de puissance perturbée possede ainsi les
mémes symétries que la nappe de puissance, a savoir une invariance par rotation autour de
I'axe azimutal du ceeur.

Un état de I'art des méthodes de propagation des incertitudes en neutronique a été réalisé
et a conduit a mettre en évidence deux familles de propagation d’incertitudes :

* des méthodes dites déterministes, qui, bien que rapides, présupposent 'implémentation
dans le code d’application de routines spécifiques et restreignent la propagation des in-
certitudes a un nombre limité de sources d’incertitudes. En outre, le résultat est difficile
a obtenir dans le cas de grands coeurs.

* des méthodes qualifiées de stochastiques dont la grande force est de ne faire aucune hy-
pothése en entrée. Néanmoins, leur précision est dépendante de la puissance de calcul
allouée pour produire le résultat. L'interprétation des incertitudes comme perturbations
élémentaires du coeur est a la base de cette famille de méthodes.

Finalement, grace a 'augmentation croissante des ressources informatiques a notre dis-
position, on peut envisager une propagation stochastique des incertitudes neutroniques avec
une précision suffisante. Nous avons ainsi introduit la méthode SIMPLE MONTE-CARLO qui
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combine propagation stochastique des incertitudes et modélisation neutronique déterministe
du ceeur. En voici les principales étapes :

1. Détermination des parametres les plus influents, les contributeurs majoritaires, par une
étude préalable.

2. Création d’'un plan d’expériences de type Latin Hypercube Sampling (LHS) qui couvre
au mieux 'espace des entrées et qui inclut ces contributeurs majoritaires.

3. Optimisation de ce plan selon un critere adapté, basé sur la discrépance enveloppée.

4. Simulation neutronique du cceur de chaque point du plan d’expériences grace un sché-
ma de calcul a la fois rapide et précis.

5. Exploitation statistique des résultats par la détermination des moments de la distribu-
tion de la fonction de réponse en sortie. Dans notre cas, il s’agit du keff, des puissances
assemblages et de 'efficacité d'un groupe de barres.

Coté simulation neutronique, une part importante de ce travail de thése a été consacré
a I’établissement d’'un schéma de calcul neutronique répondant a un compromis précision/
colit/rapidité de calcul. Pour cela, nous avons utilisé le code déterministe APOLLO2 et avons
dégagé un ensemble de recommandations nécessaires a une modélisation neutronique pré-
cise des réacteurs de génération III tout en tenant compte de ses particularités, a savoir entre
autres, l'utilisation d’un réflecteur lourd en acier. En effet, I'introduction d’un biais maitrisé
n’influe pas sur la qualité de la propagation. Néanmoins, le gain de temps de calcul induit est
crucial car la quantité de ressources informatiques a notre disposition est limitée.

Nous avons étudié le grand cceur proposé dans le cadre d'un benchmark OCDE/AEN, a
Puissance Zéro a Chaud. Le schéma de calcul que nous proposons conduit a I'estimation
du keff avec un écart en réactivité avec TRIPOLI4® de -84 pcm. La nappe de puissance est
calculée avec un écart de -2.3 % sur la puissance au centre de la nappe et un écart de +1.4 %
sur la puissance des assemblages périphériques. De plus, la durée nominale de calcul est de 2h, ce
qui est compatible avec une étude stochastique. Ainsi, la propagation d’un seul contributeur
a I'incertitude totale se fait au moyen de 50 calculs, conduits sur un intervalle de temps d’une
semaine en utilisant un cluster de calcul décentralisé.

Nous avons utilisé la méthode SIMPLE MONTE-CARLO pour propager les incertitudes dues
aux données nucléaires associées au facteur de multiplication effectif des neutrons (keff),
a la nappe de puissance du cceur ainsi qu’a l'efficacité d'un groupe de barres absorbantes
utilisées pour le pilotage du cceur. Avec les valeurs de covariances que nous avons choisies,
Iincertitude associée au keff (1) vaut 638 pcm avec comme contributions majoritaires les
incertitudes associées au nombre moyen de neutrons produits par fission ainsi qu’aux sections
efficaces de capture, de fission de I'’>**U ainsi qu’a la section efficace de capture de 1'*3%U et
de 'H. Par ailleurs, le basculement total vaut 8.8 % (1o), et I'incertitude maximale associée
a l'insertion d’'un groupe de barres absorbantes vaut 11 % (1o), avec pour contributeurs
majoritaires dans les deux cas le spectre de fission des neutrons prompts de 1'23°U, la section
efficace de diffusion inélastique de 1'2%U et les sections de diffusion élastique du >°Fe et de
H.

Par ailleurs, nous avons mis en évidence la variabilité des covariances produites selon les
bibliotheques. En fait, les valeurs d’incertitudes que nous avangons sont le reflet actuel des
connaissances sur les données nucléaires. Par conséquent, ces valeurs d’écarts-types ne sont
ni immuables, ni ne seront automatiquement réduites, contrairement a ce que l'intuition lais-
serait penser. De plus, méme si ces bibliotheques de covariances sont labellisées JENDL-4.0
ou ENDF/BVII.1 par exemple, ces valeurs sont tres dépendantes des choix de modélisations
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de I’évaluateur. Finalement, les véritables enseignements a tirer de notre travail sont les ten-
dances que nous avons mises en évidence, notamment les contributeurs majoritaires, plutét
que les valeurs numériques des incertitudes.

Perspectives

Incertitudes d’origine neutronique

Ces travaux ont démontré que, en prenant des valeurs réalistes de covariances, la section
de diffusion inélastique de 'Uranium 238 représentait le contributeur majoritaire dans l'in-
certitude associée a la nappe de puissance et a I'efficacité des barres. Ainsi, la réduction des
écarts-types en entrée correspondants permettrait de réduire grandement les incertitudes as-
sociées a ces deux fonctions de réponses, ceci d’autant plus que la valeur de ces écarts-types
ne font pas consensus parmi les spécialistes.

Une méthode stochastique pourrait étre également utilisée pour simplifier les calculs d’in-
certitudes pour les coeurs en évolution. La méthode SIMPLE MONTE-CARLO permettrait ainsi
d’obtenir en une seule étape I'incertitude sur I'inventaire combustible et sur le keff au cours
du cycle. On pourrait ainsi aboutir a l'incertitude sur la longueur de cycle.

Etude du tilt de puissance

Par ailleurs, il serait intéressant d’appliquer cette méthode a d’autres sources d’incertitudes
qui brisent la symétrie de rotation. En effet, on voudrait expliquer le tilt de puissance observé
précédemment lors du démarrage de certains réacteurs. Cette étude prendrait tout son sens
dans la mesure ou on sait que 'amplitude du tilt sera plus importante pour les réacteurs de
Génération III :

* Du coté de la thermohydraulique, on pourrait prendre en compte d’éventuelles diffé-
rences de débit dans chacune des boucles du primaire.

* D’un point de vue mécanique, on suppose que le flambage subi par les assemblages
induit des variations de modération locales (agrandissement de lames d’eau inter-
assemblages ou a l'interface cceur-réflecteur). Pour résoudre ce probléeme, on pourrait
considérer des déformations simples du coeur (en bloc ou par gerbage) puis modéliser
de maniere probabiliste le comportement individuel des assemblages au sein du ceeur,
a base de chaines de Markov par exemple, pour trouver a une configuration déformée
stationnaire. On pourrait éventuellement s’inspirer également de travaux déja réalisés
sur le comportement d’assemblages de REPs sous I’effet d’un écoulement axial.

* Ces phénomenes seraient d’abord étudiés individuellement et on pourrait ensuite envi-
sager des couplages éventuels afin de fournir des valeurs de tilts réalistes en sortie.

* On pourrait aussi prendre en compte des incertitudes technologiques des assemblages,
par exemple au niveau du diameétre des crayons combustibles, prendre en compte les
tolérances de fabrication des crayons et les traduire en incertitudes sur le bilan matiére.
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Rappels et compléments de
probabilités

« En effectuant une opération
assez simple : 242, je réalise qu'’il
existe des milliards de mauvaises
réponses possibles et seulement
une qui soit bonne.

La majorité n’aurait donc
toujours pas raison ? »

Le Chat, P. Geluck

Ce chapitre permettra de justifier différents résultats dont nous avons occulté les fonde-
ments, en particulier dans le chapitre 4. On y rappelera quelques théorémes choisis dont
I'agencement aboutira aux différentes déclinaisons de la loi des grands nombres et au théo-
reme central limite. On reprendra en outre les estimateurs classiques associés a la moyenne
et a écart-type ainsi que les dérivations associées. En filigrane, on mettra en évidence le for-
malisme des notions qu’on a évoquées lorsqu’on a développé schématiquement les concepts
de biais et d’incertitudes (cf. le jeu de fléchettes de la figure 3.8). On proposera aussi une
expression de l'incertitude associée a I'estimation de I’écart-type d’'une grandeur qui nous
a permis de définir les populations optimales de la méthode SMC. En revanche, toutes les
démonstrations techniques n’ont pas vocation a figurer dans ce manuscrit.

Le lecteur intéressé pourra se tourner vers [130] pour une approche pédagogique et
complete de ces outils mathématiques, il trouvera une analyse plus poussée dans [131] et
une revue francophone du formalisme mathématique correspondant dans [132] ou l'auteur
conjugue érudition, rigueur et humour, ce qui est rare pour ce type d’ouvrages !
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ANNEXE A. RAPPELS ET COMPLEMENTS DE PROBABILITES

Préambule

On appelle espace probabilisable un couple (2, %) ou €2 est un ensemble quelconque et
% une tribu sur Q. L’ensemble 2 est appelé univers ou espace des épreuves (Sample space) et
ses éléments, que I'on notera génériquement w, sont les épreuves ou les aléas ou encore les
réalisations. Les éléments de la tribu ¥ sont appelés événements [observables].

De plus, soit (£2,T) un espace probabilisable. Une probabilité (ou encore une mesure de
probabilité) sur cet espace est une application P : T — R vérifiant les propriétés suivantes :

* Axiome 1 : P est a valeurs positives;
* Axiome 2 : P(Q2) =1;

* Axiome 3 : P est g-additive : pour toute suite (A,),>0 d’éléments deux a deux disjoints
de T,

P(> An) =) P(4,) (A.1)
n=0 n=0

Ainsi, le triplet (2, T, P) est appelé espace probabilisé.

A.1 De la maniere de converger

Pour commencer, prenons I’exemple classique d’'une succession infinie de tirages a pile ou
face : un lancer de piéce. Représentons I'histogramme de la loi du nombre de piles obtenus
lors lors de n tirages :

Spn=X1+Xo+...+ X, (A.2)

ol X est la variable valant 1 si le k-iéme tirage amene pile et O sinon.

Exemple A.1. On simule la loi de S,, pour plusieurs valeurs de n et on trace les histogrammes
donnés en figure A.1.

P(S20)=k P(S100) k

k P(S150)

00 25 50 75 100 125 15.0 17.5 20.0 0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100 120 140
k k k

FIGURE A.1 - Histogrammes de la loi de S,, avec une probabilité d’obtenir pile valant p = 0.4

Ces histogrammes sont découpés de maniére a diviser I'échelle des ordonnées de maniére
naturelle par n car S,, est a valeurs dans [0, n]. Chaque classe ou bin correspond a un entier.
On va alors par ailleurs considérer la variable M,, := S, /n, cest a dire la moyenne de n
tirages indépendants.

L’expérience montre que M,, devrait tendre vers p, ce qu’illustre le resserrement du pic.
Reste a définir ce que I'on entend par tendre vers p.
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P(M20)=x P(M100)=x P(M150)=x

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
x=k/n x=k/n x=k/n

FIGURE A.2 - Histogrammes de la loi de M,, avec une probabilité d’obtenir pile valant p = 0.4

* Premiére idée : on donne une interprétation déterministe a savoir : “Pour toute réalisa-
tion w du hasard, on a M, (w) — p”. Cette interprétation est incompatible avec notre
modélisation. En effet, on peut trouver des suites de w telles que M,, ne converge pas
vers p. Citons en particulier :

w=0-0-0-0-0-0-0-0-0
pour laquelle M,,(w) = 0 pour tout n. Ainsi que
wp=1-1-1-1-1-1-1-1-1

pour laquelle M,,(w) = 1 pour tout n. On peut donc trouver au moins un élément de
qui ne vérifie pas la condition M, (w) — p.

* On peut peut étre par ailleurs proposer une interprétation forte : la suite de terme
général M, (w) va tendre vers p. En d’autres termes,

P{w e Q, M, (w) = p}=1

En francais, on peut traduire cela par : “A moins d’'une malchance phénoménale, on
peut étre positivement certain que la suite des moyennes successives converge vers p”.
C’est le fameux résultat connu sous le nom de loi forte des grands nombres.

* Troisieme idée : on propose une interprétation dite faible sous la forme suivante :
Ve > 0,P{w € Q; |M,(w) — p| > e} —— 0
n—oo

En clair, on traduit cela par : “I'ensemble des moyennes qui restent écartées de p de
plus que € se réduit comme neige au soleil quand on fait tendre n vers I'infini.”

Cette derniére interprétation est délicate : qu’en est il si w est fixé? En fait, elle im-
pose une série de conditions globales qui sont attachées a la définition de e. A cette
interprétation est associée la notion de convergence en probabilité.

* On mentionne finalement une quatriéme piste. A q € N fixé, peut-on dire que E|M — p|?
tend vers 0? Le cas ¢ = 2 permettrait effectivement d’avoir acceés aux propriétés géomé-
triques des espaces de Hilbert (espace £2 muni du produit scalaire ad hoc). En revanche,
l'interprétation physique de cette propriété est moins claire . ..

On voudrait maintenant aller un peu plus loin : intéressons nous aux fluctuations autour
de la valeur limite p. On voudrait en fait réduire I’échelle d’observation autour de cette valeur.
On sait que les fluctuations de M,, autour de sa valeur moyenne se font sur une échelle dont
'ordre de grandeur est 'écart type oy, = ox/+/n. On va donc considérer la variable aléatoire
réduite M, /o, , ou plus précisément,

M= e X1+ Xo+ ...+ X, —nE(X)
Vnox
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pour éviter la divergence de 'espérance de M, /oy, vers l'infini. Maintenant, on ne peut
pas attendre de résultat du type "M, (w) — p.“ pour le comportement limite de M, car ses
fluctuations sont de 'ordre de I'unité (résultat immédiat a partir de la définition). On ne peut
espérer uniquement au travers de M,, qu'une estimation de la répartition de ses fluctuations,
c’est -a-dire une loi limite. La notion de convergence associée est la convergence en loi et le
théoréme qui régit cette convergence est le théoréme limite central'.

A.1.1 Cadre formel

Dans tout ce paragraphe, on considérera des variables X1, X, ...etX, toutes définies sur
le méme espace probabilisé (€2, T, P)

A.1.1.1 Convergence presque siire et en probabilité
On sait que la suite (X,,),, € N converge simplement vers X quand
Vw € Q, lim X, (w) = X(w)
n—oo
On a vu via 'exemple du début de section que cette section était trop forte. On avait montré
qu’en fait il y avait convergence d’une restriction Q' = Q \ N de Q ou I'on s’est contenté de

définir
O = {we QX (w) = p}

On dit que (X,,),>1 converge presque silrement vers X si I'ensemble des w réels tels
que X, (w) — X(w) est de probabilité 1 :

P{w e Q,JLIEOXn(w) =X(w)}=1 (A.3)

que l'on note X,, %5 X

On dit qu'une suite (X,),>1 de variables aléatoires définies sur le méme espace pro-
babilisé (2, T, P) converge en probabilité vers une variable aléatoire X, également définie
sur (2, %, P) si, pour tout € > 0,

ILm P{w e Q, | Xp(w) — X (w)| >€} =0 (A.4)
ou plus succintement

i P
on notera cette propriété X,, — X

Les deux convergences ne sont pas équivalentes : en effet la convergence presque siire
entraine la convergence en probabilité. Néanmoins, on peut trouver des cas pour lesquels la
réciproque est fausse.

!Disons le dés maintenant : der Grenzwertsatz tel qu’appelé originellement par Pélya se traduit de 'allemand
par théoréme central limite. Il s’agit bien du théoréme qui est a la fois central (synonyme de fondamental) et
aussi limite (car il propose une loi limite aux lois étudiées). Les autres traductions -type “"théoreme de la limite
centrée”- sont difficilement justifiables.
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Exemple A.2. Convergence en probabilité = Convergence presque sfire

Considérons la suite des intervalles [0,1], [0,3], [3,1], [0,3], [3. 3], [3.1], [0,1],
[0, }1, ;] . On définit ensuite la suite (X,,),>1 des fonctions définies sur [0,1[ comme la

suite des fonctions indicatrices associées a ces intervalles (cf Figure A.3).

Xl(w)

Xo(w) X3(w)

X7(w) Xg(w) Xg(w) Xlg(w)

FIGURE A.3 - Fonctions indicatrices des intervalles de 'exemple A.2

R

Chaque fonction indicatrice est nulle partout sauf sur un intervalle de la forme -

Or a n fixé, en posant k 'unique entier tel que k(k D on< (kH) , On peut montrer que

1
Ve > 0,P{|X,| > e} =

Alors la suite (X,,),>1 converge en probabilité vers la variable nulle X?. En revanche, tout
réel w € [0, 1] est tel que X,,(w) = 1 une infinité de fois, ce qui montre que {X,, — 0} = &!

A.1.1.2 Convergence en loi

Soit (X,,),>1 une suite de variables aléatoires définies sur le méme espace probabi-
lisé (2, %,,P,) et soit X une variable aléatoire réelle définie sur un espace probabilisé
(©,%,P). Si 'on note F), la fonction de répartition de X,, et F celle de X, on dit que la

2définie par X (w) = 0,Vw € [0, 1]
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suite (X,,),>1 converge en loi (on dit aussi converge étroitement dans le cas de variables
aléatoires a valeurs réelles) vers X et on écrit

X, 22X ou F,&F (A.6)

si la suite converge simplement vers F en tout point de continuité de F; autrement dit,
pour tout = € R tel que F(z~) = F(z) ona F(x,) — F(x)

Exemple A.3. Cas particulier important :

La convergence en loi n'implique pas la convergence des densités de probabilités (cf figure
A.4, on voit que les fonctions de répartitions convergent tandis que les lois densités de pro-
babilités pas du tout.) - et ceci ni uniformément, ni simplement, ni méme presque partout -
. En revanche, la réciproque est vraie : si la variable aléatoire converge en probabilité, alors
elle converge en loi.

3.0
1.0 2
2.5 — 5
0.8 — 15
2.0
1 nllll‘ I :“
0.6 — |I,I|‘I Il
1.5 ll.l'“ll I:
I |
_ 1y
04 1.0 1} : '
14 i !
0.2 — m || UTRLE 1:
) 05 - ul l‘ll” it |
THTRTRTAT
\} u\
S v 0.0 —
T T T T
—05 0.0 0.5 10 15 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
. , .. _ . sin(2mna) (B) Loi de densité de probabilité
(A) Fonction de répartition F'(z) = x e F(x) = 1 — cos(2mna)

FIGURE A.4 — Un exemple de variable aléatoire dont la convergence des fonctions de répartition
n’implique rien sur celles des lois de densité de probabilité

A.1.2 Lois des grands nombres

Les résultats regroupés sous la dénomination de loi des grands nombres forment une
succession de théorémes qui permettent en particulier de justifier que 'esoppérance d’une
variable aléatoire est le résultat moyen de la mesure expérimentalerésultant d’expériences
identiques répétées un grand nombre de fois. Dans tous les cas, on étudie la convergence de
la suite de terme général

1
YH:E(X1+X2+...+XR)

Théoreme A.4. Loi faible des grands nombres

Soit (£2,F,P) un espace probabilisé. Soit (X, )n>1 une suite de variables aléatoires indé-
pendantes, de méme espérance m et de méme variance o2. Alors la suite de terme général

1
Yn:;(Xl—i-XQ—i-...-i-Xn)
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convergence en probabilité vers la variable aléatoire constante égale a m :

Ve >0 ILm P{w e Q, |V, (w) —m| >€} =0 (A.7)

La plupart des énoncés de théorémes de type faible s’ensuivent d’énoncés de type loi forte
ou l'on remplace la convergence en probabilité par la convergence presque slire qui est une
conclusion plus forte.

Théoreme A.5. Loi forte des grands nombres de Kolmogorov

Soit X une variable aléatoire. Soit (X,,),>1 une suite de variable aléatoires, iid (indépen-
dantes et de méme loi). Alors, la suite de terme général

1

converge presque siirement vers un réel m si et seulement si X est intégrable et E(X) = m.

La loi des grands nombres a une utilité essentiellement théorique car elle ne permet pas
de quantifier la convergence, ni de donner une valeur de n pour laquelle la moyenne Y,
donnerait une valeur acceptable de E(X). Le Théoreme Central Limite (TCL) permet d’aller
plus loin en donnant une approximation des fluctuations de la loi de Y;, autour de E(X)

A.1.3 Théoréme Central Limite

Nous allons donner la forme la plus simple et la plus fréquente de ce théoréme :

Théoréme A.6. Théoréme Central Limite

Soit (X,,)n>1 une suite de variables aléatoires iid et admettant une variance o> > 0.
Notons m leur espérance. Posons enfin S, = X1+ ...+ X, et

S, —nm
Yn:S*:ni
" ovn

Alors la suite (Yy,)n>1 converge en loi vers la loi normale centrée réduite

(A.8)

Y, £ N(0,1)

A ce stade, le TCL nous assure seulement une convergence en loi. Il s’agit, pour mé-
moire, de la seule convergence des fonctions de répartition et non pas des lois de densités
de probabilités. Par conséquent, méme si cela est tentant, il ne faudra pas se baser sur des
histogrammes (loi de densité de probabilité) afin de conclure sur la normalité d’une variable
aléatoire. Si on veut illusrer ce théoreme, il faudra donc se baser sur des graphes du type de
la figure A.4a afin de rester rigoureux.
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Tout de méme, le scientifique est opiniatre...ne pourrait on donc pas se placer dans des
conditions telles que les lois de densité de probabilité convergent vers la loi de densité de
la normale 9%(0,1)? La réponse est oui. De plus, heureusement, il suffit de conditions peu
contraignantes pour y arriver.

Théoréme A.7. Théoréme Central Limite local

Soit (X,,)n>0 une suite de variables aléatoires iid, admettant une densité f bornée, une
espérance m et un écart-type o > 0. Si l'on note g, la densité de

S, —nm
Y,=8"=——— A.
n n o/ (A.9)
alors la suite (g, )n>1 converge uniformément vers la densité n de la loi normale N (0,1) :
: I =22
nlglgo =n(x) = \/ﬂe 2 (A.10)

Démonstration. Le lecteur intéressé trouvera la démonstration du TCL local dans [133] N

A.2 Estimation d’une grandeur

Apres avoir exhibé des outils théoriques permettant de justifier qu'une variable aléatoire
convergeait et vers quoi, nous allons maintenant en considérer des particulieres, que I'on
va appeler estimateurs et qui nous permettront d’estimer les premiers moments de notre
distribution, a savoir la moyenne et ’écart-type.

A.2.1 Propriétés visées
A.2.1.1 Consistence

Un estimateur est dit consistent si son estimation converge vers la vraie valeur du para-
meétre quand le nombre d’observations augmente. Il est courant de considérer la convergence
en probabilité de cet estimateur. La consistence implique la convergence asymptotique mais
ne garantit pas que la precision diminue de facon monotone avec 'accroissement du nombre
d’observations n. C’est donc une condition nécessaire mais non suffisante pour obtenir un
bon estimateur. Nous allons donc examiner des critéres supplémentaires.

A.2.1.2 Risque quadratique minimal

Les incertitudes que nous présentons en chapitre 6 seront données sous la forme d’esti-
mation a population donnée. La qualité de I'estimation dépendant de la population, il est
logique de choisir une population qui assure un risque quadratique minimal

Définition A.1. Soit T un estimateur de 6. Le risque quadratique est défini par ’espérance de
son écart avec la valeur vraie au carré

R(T,0) = E[(T — )% (A.11)
9
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De plus,
R(T,0) = E[(T — 6)?] (A.12)
=E[(T - E(T) + E(T) — 6)] (A.13)
=E[(T - E(T)]* + E[(T) — 6)]? (A.14)
= Var(T) + b(T)* (A.15)

On voit ainsi que pour réduire le risque quadratique il suffit de réduire le biais et/ou la
variance de l'estimateur. Il sera qualifié de non biaisé (accurate) si son biais est nul et de
précis (precise) si sa variance est faible. On parlera en outre d’estimateur optimal si il est a la
fois non biaisé et que sa variance est minimale.

A.2.2 Estimateurs classiques
A.2.2.1 de la moyenne

Théoreme A.8. Un estimateur classique de la moyenne est

_ 1 &
Xn=—2 (X) (A.16)
k=1

De plus, c’est un estimateur non biaisé (démonstration sans grande difficulté) et convergent.
L’erreur quadratique moyenne ou la variance var(z) est un indicateur des déviations ty-

piques de la variable aléatoire X autour de sa valeur vraie, u. var(z) mesure la variabilité de
T pour des expériences répétées, c’est -a-dire pour plusieurs échantillons.

A.2.2.2 de l’écart-type

Théoreme A.9. La variance empirique

est un estimateur biaisé et convergent de o>.

Démonstration. Cherchons dans un premier temps la valeur asymptotique de s2 :

E[s2] = % S E[XE - E[X, ] A.17)
k=1
= %(n(u2 +0%) — (4?4 0%/n) caro® = Var(X) = E(X?) — 12 (A.18)
_n-le (A.19)
n

ce qui montre que s est biaisé. Cependant,

1
lim 2=~ =1
n—oo N

donc s? est asymptotiquement sans biais.

D’autre part, on peut montrer que :

— 1 2 1
Var(si) = —(pa — a') - 3 (Ha = 204) + —5(pa — 30%) = 0
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On a ainsi montré qu’a n fixé, l'utilisation de I'estimateur s? introduit un biais.

Théoreme A.10. La variance empirique corrigée

n

D (X - X,)?

k=1

1

Sy =
n—1

n

est un estimateur non biaisé et convergent de .

Démonstration. Il suffit de remarquer que

On interpréte traditionnellement ce n — 1 au dénominateur par la perte d’'un degré d'un
liberté pour I'échantillon (X,,) quand on remplace la moyenne x par son estimation.

Cas de la loi normale Supposons maintenant que X suit la loi normale A (m, ¢2). On sait
n

alors que (d’aprés le TCL) X,, = 2 Y~ X, suit la loi normale N (11, 0% /n).
k=1
On retrouve ici le fait qu’il s’agit d’'un estimateur sans biais convergent de y. Les résultats
au sujet de la variance empirique corrigée sont toujours valables. L’hypothése supplémen-
taire de la normalité de la variable aléatoire va nous permettre d’exprimer la variance de la
variance empirique corrigée.

Var(s?) = (A.20)

A.2.3 Tentative de détermination théorique de I’échantillon optimal

Ce paragraphe rassemble les énoncés précis de quelques théorémes ayant nourri notre ré-
flexion avant d’entreprendre une étude purement basée sur des simulations. Apreés leur énoncé et
des éléments de démonstration, nous montrerons qu’ils sont trop généraux pour notre besoin. De
fait, un raisonnement basé sur des constatations expérimentales s’est imposé par la suite.

A.2.3.1 Formule de Wilks

Soit X = (Xi,...,X,) un échantillon iid et Y = n(X,d) = (Y1,...,Y,) le vecteur
contenant toutes les réalisations de la fonction de réponse considérée correspondant a X.

La formule de Wilks est assez classique en stireté. Elle ne présuppose rien sur la fonction
de répartition des X,,, si ce n’est que I'échantillonage uniforme est quelconque. On classe

X
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précision attendue population minimale

5x 1072 320
3 x 1072 890
102 8000

TABLEAU A.1 — Nombre de tirages nécessaires fonction de la précision attendue selon les inégalités de
Berry-Esseen

I’échantillon Y par ordre croissant. On peut montrer facilement (application de la loi bino-
miale) que pour un échantillon iid, I'a-quantile de Y* porte I'index j(a, 3, N) avec un degré
de confiance /3. Cet entier est trouvé en résolvant ’équation suivante :

J(e,B,N)~1
Yoo Chab1-a)¥ > 8 (A.21)
k=1

Les indices j(«, 3, N) sont tabulés dans la littérature. On prend classiquement un degré de
confiance § = 0.95 et le quantile a « = 0.95. Par exemple, en prenant le dernier tirage d'un
échantillon de 59 individus ou le 92¢me individu d’un échantillon de population 93, on aboutit
au résultat.

Néanmoins, ce raisonnement n’est plus valable quand on parle d’échantillon stratifié com-
me le LHS. Vu les performances du LHS, on a choisi de le conserver au détriment de 'appli-
cation des quantiles de Wilks.

A.2.3.2 Inégalités de Berry-Esseen

Sous les hypotheses du Théoréme Central Limite énoncé sous sa forme habituelle (théo-
réeme A.6) les fonctions de répartition F,, de Y,, = S convergent uniformément vers N (0, 1).
C’est donc un comportement asymptotique.

Les inégalités de Berry-Esseen permettent de majorer non asymptotiquement, c’est -a-dire a
n fixé, la distance uniforme || F;, — 9|, sous réserve que | X — E(X)| admette un moment
d’ordre 3. Posons donc M3 = E(|X — E)3|). Alors

[P = Moo < c% (A.22)

ay/n
La constante ¢ n’est a priori pas connue, mais on trouve dans la littérature de bonnes approxi-
mations telles que ¢ = 0.8. Ces inégalités permettent en théorie, de justifier les techniques
d’approximation normale. Néanmoins, elles sont peu utilisées car elles sont loin d’étre op-
timales! Un rapide calcul avec M3 ~ o =~ 1 et ¢ = 0.8 donne les résultats du tableau A.1.

3Tindex de l'individu qui sépare la population totale en deux groupes, un contenant une proportion (1 — «) de

la population et I'autre contenant les « restants.

XI
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Abstract. Deterministic uncertainty propagation methods are certainly powerful and time-sparing but their
access to uncertainties related to the power map remains difficult due to a lack of numerical convergence. On the
contrary, stochastic methods do not face such an issue and they enable a more rigorous access to uncertainty related
to the PFNS. Our method combines an innovative transport calculation chain and a stochastic way of propagating
uncertainties on nuclear data: first, our calculation scheme consists in the calculation of assembly self-shielded cross
sections and a pin-by-pin flux calculation on the whole core. Validation was done and the required CPU time is
suitable to allow numerous calculations. Then, we sample nuclear cross sections with consistent probability
distribution functions with a correlated optimized Latin Hypercube Sampling. Finally, we deduce the power map
uncertainties from the study of the output response functions. We performed our study on the system described in
the framework of the OECD/NEA Expert Group in Uncertainty Analysis in Modelling. Results show the 23*U
inelastic scattering cross section, the **U PFNS, the elastic scattering cross section of "H and the **Fe cross sections
as major contributors to the total uncertainty on the power map: the power tilt between central and peripheral
assemblies using COMAC-V2 covariance library amounts to 5.4% (1o) (respectively 7.4% (1o) using COMAC-VO0).

1 Introduction

1.1 Context: GEN-III cores

The improvements in reactor technology of the so-called
GEN-IIT reactors are intended to result in a longer
operational lifetime (at least 60years) compared with
currently used GEN-II reactors (designed for 40 years of
operation). In particular, they take advantage from a
simpler and more rugged design, making them easier to
operate and less vulnerable to operational upsets. From a
neutronic point of view, a higher burn-up is aimed to reduce
fuel consumption as well as the amount of corresponding
waste. More specifically, we will study advanced GEN-III
cores which are bigger than current PWRs and character-
ized by a heavy reflector.

1.2 Objectives

Whilst powerful and time—sparing methods have been
largely used to propagate uncertainties in core calculations
[1], a great endeavour is made to brush up on brute force
methods. Actually, thanks to growing calculation means,
stochastic methods become more attractive to calculate the
uncertainty introduced by simulation codes [2]. These
methods consist in taking into account the uncertainties

* e-mail: ludovic.volat@cea.fr

either from the very beginning of the calculation chain [3,4]
by sampling nuclear model parameters or by sampling
nuclear cross sections with consistent probability distribu-
tion [5,6] for burn-up calculations [7], for the TMI core
power map calculations [8] with different uncertainty
propagation systems [9,10]. Having regard to the nuclear
model parameters uncertainty ranges one can produce
random nuclear data evaluation (for example with TALY'S
[11]). Finally, the uncertainties are deduced from the study
of the output distribution functions of interest.

Here, we propose a similar method which combines an
innovative calculation chain and a stochastic way of
propagating uncertainties on nuclear data. Given that large
cores are more sensitive to a modification of the neutronic
balance (for example, a local modification of the moderator
properties), the uncertainties associated with calculation
parameters are worth studying. We propose then here to
propagate uncertainties due to nuclear data on LWR key
parameters such multiplication factor and core power map.

1.3 Theoretical background

The Boltzmann equation, which translates the neutron
balance in a nuclear reactor, can be written in a compact
form as

(Ao — 2o Fo)py =0, (1)

This is an Open Access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License (http://creativecommons.org/licenses/by/4.0),
which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the original work is properly cited.
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where A, is the disappearance operator, F; the neutron
production operator, ¢y is the unperturbed neutron flux
and Ao = 1/ky with ky the first eigenvalue associated with
the fundamental mode flux ¢,. Theoretical arguments lead
to express a perturbed flux sensitivity coefficient a; as
following [12]:

1 (@] (hdF — 8A)py)

b= (gi|Foy)

~—~
=EVS

: (2)

ai

where A;=1/k is the inverse of the first harmonic
eigenvalue of the flux, ¢ the neutron flux and ¢’ the
adjoint neutron flux. While the scalar product is dependent
on the external perturbation only, the first term is directly
related to the size of the core. 1/(A; — Ag) is called the
eigenvalue separation factor (EVS) and grows like the size
of the core. Thus with the same initial perturbation, the
larger the core, the higher the resulting flux perturbation
amplitude. The deterministic nuclear data uncertainty
propagation on a manifold sample of french PWRs (from
900 MWe to 1700 MWe) showed that the central assembly
power uncertainty increases from 1.5% to 4% (1o) [13]
mainly due to the uncertainty on ***U inelastic scattering
cross section.

2 The core calculation scheme

2.1 Physical model

Our model is based on a realistic pattern proposed in the
framework of the Uncertainty Analysis in Modelling Expert
Group of the OECD/NEA [14]. An international numerical
benchmark has been proposed to study the uncertainties
related to large cores: a fresh core with 241 assemblies, each
of them containing 265 pins at hot zero power (HZP). Under
these operating conditions, no thermohydraulics feedback
flattens the power map. Thus the HZP radial power
uncertainty is expected to reach its maximum.

A whole 2D core calculation is undertaken, with a
refined pin description and a flux calculation scheme in two
steps. First, each individual assembly geometry in an
infinite lattice is described. After that, self-shielded 281
SHEM [15] energy groups cross sections are produced.
Then, the neutron flux is calculated thanks to the method
of characteristics onto the whole geometry. Even though
the computational power has been steadily growing with
time, yet the CPU time needed in order to have flux
convergence is still too high. That is why several
assumptions are made in order to reduce CPU time cost.
Given that the steady state Boltzmann equation is
discretized in space and energy, we decided to vary the
calculation parameters from APOLLO2.8 reference calcu-
lation scheme used at CEA [16]:

— We present in Figure 1 the spatial mesh of our study. The
interface between the reflector and the peripheral
assembly has been finely meshed to keep a good
description of the impact of the reflector on the power
map. Due to this refinement, the distance between each
characteristic was settled to Ar=0.04 cm.

— /

Fig. 1. Spatial core mesh: interface between the peripheral
assemblies and the heavy reflector.

— We used a 20 groups energy mesh [16] (cf. Tab. 1) instead
of 26 groups [16]: we removed the six groups devoted to
the description of the **"Pu 1eV resonance, that is not
needed in LWR-UOx cores.

— In order to obtain an accurate neutron migration in the
core, a P3 Legendre expansion was used to describe the
anisotropic scattering.

Our method allowed to reduce the CPU cost for a pin-
by-pin transport core calculation from 1day to 1h, on a
single Intel 3 GHz processor with 11Go of RAM use.

3 The cross section sampling method

The values of our input nuclear data are assumed to be
described by a Gaussian distribution with the standard
deviation given by the covariance library. Given that the
number of calculations is limited, the population of our
statistical sample must be small. This so-called design of
experiments must be wisely chosen in order to fulfill the
three following properties : optimal covering of the input
parameter space, robustness of projections over 2D
subspaces and sequentiality. Now, we will show that the
Latin hypercube sampling (LHS) is the optimum fitting to
our need. The LHS comes down to equally chop off all the
dimensions, and thus make sub-intervals of equal bin
width. Each sampling point coordinate is the only one in
each sub-interval. To get the best compromise between a
not large confidence interval and a limited population, we
chose a population of 50 with a L2-star optimized LHS [17].
Once we sampled each cross section in each energy group as
a Gaussian N (0,1) (the corresponding vector is noted X),
covariance libraries have to be taken into account. This was
made by using a single value decomposition. Here we note
the covariance matrix C the dimension of our problem d,
the vector containing all the means u. We are looking for a
multivariate Gaussian vector Y€ R?, whose probability
density function (pdf) is N'(u,C). Let us note Y= QX+u.
The problem is actually equivalent to choose @ so that
E((Y — u)(Y —)") = C. We took eventually Q as Q—
PD'?where Dis the eigenvalues diagonal matrix of C'and
P the corresponding transfer matrix. In the framework
composed by the eigenvectors, the linear application
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Table 1. Description of the 20 groups energy mesh.

Group Energy upper Comments
bound
1 19.64 MeV (n,2n) and 2nd chance fission
2 4.490 MeV Fast domain
3 2.231 MeV First resonance of °0
4 1.337 MeV
5 494 eV
6 195 keV
7 67.38keV
8 25 keV
9 9.12keV Unresolved domain
10 1.91keV
11 411eV Resolved resonances
12 52.67eV 3 first resonances of 2°U
13 4.000eV 20py & ?*?Pu resonances
14 625 MeV
15 353 MeV Resonances of 2*?Pu
16 231.2MeV
17 138 MeV
18 76.5 MeV Purely thermal domain
19 34.4 MeV
20 10.4 MeV

corresponding to D'?is a dilatation of the distribution and
P corresponds to a rotation. Then the distribution is shifted

by w.
4 Results

The cross-section values calculated after the self-shielding
step are modified according to Y. Then, for each sampling,
our calculation routine is run. Finally we study the final
distribution function of the multiplication factor and the
one of the assembly power map in order to deduce the
related uncertainties. The Gaussian output function is
infered by fitting the probability plot, as shown in Figure 2.
For this work, we chose to use two sets of covariances
matrices taken from COMAC: the first one, called here
COMAC-VO [18], was released in 2012 and the second one,
called COMAC-V2 contains major results obtained until
2016 [19,20]. Thus we compare the impact of the two
covariance libraries on the power map and highlight how
the library change has contributed to reduce the
contribution of several major isotopes to the total
uncertainty. Table 2 spots the seven major contributions
to the total uncertainty on the k., the center of the power
map, and the peripheral assemblies. ***U y and ***U (n,n’)
contain the highest uncertainties of the power map.

By combining quadratically the major contributions,
we obtain for the k¢ a total uncertainty of 669 pcm. On the
plus side, we decided to take into account more correlations

1.020 4 °
Gaussian fit

1.015 4 1= 1.009491
g o = 409.0 pcm [rel |
3
-~
8 1.010 4
5]
=
o

1.005 4

°
1.000 4

- -1 0 1 2
Theoretical quantiles

Fig. 2. Probability plot to deduce the uncertainty related to the
ko for the contribution of 225U (n,f) with COMAC-VO.

between cross sections thanks to a dedicated design of
experiments for the total uncertainty. So, the correspond-
ing uncertainty raises up to 688 pcm.

Concerning the center of the power map and the outer
ring of assemblies these total uncertainties stand respec-
tively for 4.2% and 3.2%.

Similarly, Table 3 presents the last results obtained
with the new covariance library, COMAC-V2:

— The contribution due to the ***U fission cross section has
dramatically been reduced: above 1 MeV, the standard
deviation in COMAC-V2 is around 2%-3%, the same
order of magnitude as the standards. That leads to a
reduction of its contribution by a factor of 4 on the k.

— Concerning the contribution of the inelastic cross section
of ?**U: in COMAC-VO0, the uncertainty value on the
plateau is around 10%.

In COMAC-V2, the uncertainty value above the
threshold has been strongly reduced to 5%-6%. However,
we assume this value to be optimistic. For further
calculations, we propose an uncertainty level of 15% on
the plateau. This would include an overestimation of the
cross section value in JEFF-3.1.1 by 10% on the plateau.
Even so, we point out that these values stay much lower
than the ones given example by ENDF/BVIL1 (30%).

— The contribution of the ***U PFNS uncertainty has been
reduced from COMAC-V0 to COMAC-V2: the level of
the input uncertainty has been reduced by more than a
factor of 2 on the whole energy range, reducing
drastically the uncertainty on the power map.

— Interesting is the contribution of the iron scattering in
the power map uncertainty. Given that most of the iron is
contained in the heavy reflector, an increase of the iron
scattering cross section will enhance the ability of the
reflector to send back neutrons in the core. Then, at the
periphery of the core more neutrons will be moderated
and more fissions will occur. Finally, this will add a radial
swing to the power map. That is why this cross section
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Table 2. Main contributors and total propagated uncertainty (1lo) with COMAC-VO0.

Contributor rank unc. keg pcm unc. P.epier std unc. Pperiph. ass. std
1 28U (n,f) 409 25U x 2.4% 25U x 2.0%
2 280 (n,y) 312 28U (n,n’) 2.0% 28U (n,n) 1.5%
3 250 v 273 'H (n,n) 1.2% 'H (n,n) 1.1%
4 25U x 215 *Fe (n,n) 0.7% *Fe (n,n) 0.8%
5 250 (n,f) 147 255U (n,y) 0.3% 28U (n,f) 0.4%
6 255U (n,y) 143 28U (n,y) 0.3% 28U (n,y) 0.3%
7 'H (n,y) 141 'H (n,y) 0.3% 'H (n,y) 0.3%
Total uncertainty kgt 688 Ponter 4.2% Poeriph. ass. 3.2%
Table 3. Main contributors and total propagated uncertainty (1lo) with COMAC-V2.

Contributor rank unc. Kegr pcm unc. Peenter std unc. Pperiph. ass. std
1 28U (n,f) 277 'H (n,n) 1.3% 'H (n,n) 1.1%
2 80U (n,y) 248 U x 1.0% 25U x 1.0%
3 25U (n,y) 145 28U (n,n) 1.0% 28U (n,n) 0.8%
4 57 (n,f) 144 *Fe (n,n) 0.8% *Fe (n,n) 0.8%
5 'H (n,y) 132 25U (n,y) 0.3% U (n,y) 0.2%
6 87 (n,f) 116 'H (n,y) 0.3% 'H (n,y) 0.2%
7 U x 103 28U (n,y) 0.3% 80U (n,y) 0.2%
Total uncertainty ket 634 Peenter 3.1% Preriph. ass. 2.3%
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Fig. 3. Normalized power map with uncertainties (1o) underneath with COMAC-V0.

held a lot of attention with the PERLE program [21,22]
which helped to produce the covariances included in

COMAC V0.

Finally, Figure 3 presents the whole uncertainty map
on our core. It clearly shows the radial swing between the
centre and the outer ring of assemblies.
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5 Summary and conclusions

We proved that uncertainties on light water reactors
parameters due to nuclear data can be propagated through
a brute force method thanks to modern computation
power. This method gives access to all of the needed
uncertainties without developing any dedicated perturba-
tion theory or using special hypothesis.

We applied this method to our PWR large core NEA
benchmark and showed that the overall k. uncertainty
reaches 634 pcm, 3.1% for the centre of the power map and
2.3% for the outer ring of assemblies, thus a potential
power swing of +5.4% (1o). The main contributors are v,
the capture and fission cross sections of **U, the capture
cross section of 22U for the k.- Inelastic scattering cross
section of ***U, PFNS of ?*U, elastic scattering cross
section of *Fe and 'H are the main contributors to the
assembly power map uncertainty.

This method could be applied to propagate other
uncertainties, especially design and technological uncer-
tainties, whose analytical expressions are difficult to derive
with the usual perturbation theory.

The authors would like to thank CEA's industrial partners
Electricité de France and AREVA for their financial support to
this work.
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Liste des symboles

Dans le corps du manuscrit, les vecteurs de base sont notés en gras, la fleche au dessus
des vecteurs est ajoutée pour les mettre en valeur et les variables non pertinentes sont omises
afin d’alléger les notations dans certaines équations.

Lettres latines

A
E

Opérateur de disparition (A comme advection)
Espérance mathématique d’'une variable aléa-
toire

Energie

Opérateur de production

Opérateur de transfert

facteur de multiplication effectif des neutrons
densité de noyaux par unité de volume
Probabilité

position

Lettres grecques

Site

DR AgE >

QA MS e

Spectre de fission des neutrons prompts
Symbole de Kronecker

valeur propre du couple (A,F), inverse du keff
Moyenne d’une variable aléatoire

Opérateur différentiel vectoriel (nabla)
Nombre moyen de neutrons émis par fission
vecteur unitaire définissant la direction du
neutron

flux angulaire de neutrons

flux angulaire adjoint de neutrons

section efficace macroscopique

Ecart-type d’'une variable aléatoire (contexte
purement statistique)

section efficace microscopique (contexte pure-
ment neutronique)

Indices

S
t

fission
diffusion (scattering)
totale

XIX

cm—

cm

em 2571

cm—

cm

L2

équation (1.12)
équation (4.7)

équation (3.2)
équation (1.10)
équation (1.11)
équation (1.8)
équation (1.1)
équation (2.1)
équation (1.3)

équation (1.8)
équation (1.16)
équation (1.12)
équation (4.6)
équation (1.12)
équation (1.8)
équation (1.3)

équation (1.3)
équation (1.16)
équation (1.1)
équation (4.8)

équation (1.2)

équation (1.8)
équation (1.8)
équation (1.8)
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Résumé

Les réacteurs nucléaires de génération III s'inscrivent dans la continuité des réacteurs a eau sous pression
actuels, tout en présentant un certain nombre d’améliorations en terme de stireté, de rendement et d’environ-
nement. On parle d’approche évolutionnaire. Parmi les caractéristiques de ces réacteurs, la taille importante du
ceeur et |'utilisation d'un réflecteur lourd se traduisent par une meilleure efficacité neutronique, conduisant a
des gains intrinséques d’enrichissement, donc d'uranium naturel. Ils contribuent également a protéger la cuve.

Du fait de leur grande taille, le risque de basculement de la nappe de puissance neutronique, c’est-a-dire la
déformation axisymétrique du profil radial de chaleur dégagée consécutive a une perturbation extérieure, est
exacerbé. Le basculement est donc un parametre d’'intérét a prendre en compte dans les études de stireté. Par
ailleurs, le calcul de l'incertitude associée a la nappe de puissance neutronique est difficilement atteignable par
les méthodes déterministes actuellement implémentées dans les codes de neutronique.

Ce travail de thése a donc porté sur le développement d’'une méthode stochastique innovante de propagation
des incertitudes neutroniques. Tout en étant basée sur des résultats probabilistes, elle tire parti de la puissance
croissante des moyens de calcul informatique afin de parcourir tous les états du réacteur statistiquement prévus.

Cette méthode a été utilisée pour propager les incertitudes dues aux données nucléaires associées au facteur
de multiplication effectif des neutrons (keff), a 1a nappe de puissance du cceur ainsi qu’a l'efficacité d’un groupe
de barres absorbantes utilisées pour son pilotage. Les résultats obtenus ont été confrontés a de précédentes
études issues de la littérature et un choix ainsi qu'une analyse critique des valeurs de covariances a été réalisée.
Appliquée a un benchmark de grand coeur de TOCDE/AEN avec ces valeurs de covariances, l'incertitude associée
au keff (1) vaut 638 pcm avec comme contributions majoritaires les incertitudes associées au nombre moyen de
neutrons par fission ainsi qu’'aux sections efficace de capture, de fission de I'***U ainsi qu’a la section efficace de
capture de I'**®U et de 'H. Par ailleurs, le basculement total vaut 8.8 % (1¢), et I'incertitude maximale associée
a l'insertion d’un groupe de barres absorbantes vaut 11 % (1o), avec pour contributeurs majoritaires dans les
deux cas le spectre de fission des neutrons prompts de '>>*U, la section efficace de diffusion inélastique de I'***U
et les sections de diffusion élastique du >°Fe et de 'H.

Mots clés : réacteurs a eau pressurisée, propagation d’incertitudes, grands coeurs, nappes de puissances,
statistique inférentielle

Abstract

Generation III Light Water Reactors undoubtedly follow design guidelines comparable to those of current
PWRs. Furthermore, they take advantage of enhanced features in terms of safety, energy efficiency, radiation
protection and environment. Then, we talk about an evolutionary approach. Amongst those improvements, the
significant size and the use of a heavy reflector translate into a better neutronics efficacy, leading to intrinsic
enrichment benefits then to natural uranium profits. They contribute to the core vessel preservation as well. Be-
cause of their large dimensions, the neutronic bulge of this kind of reactors is emphasized, e.g. the axisymmetric
deformation of the produced heat radial profile caused by an external perturbation, is intensified. Therefore, it
is a parameter of interest in the reactor safety studies. Nevertheless, the uncertainty related to the radial power
map is hardly reachable by using the numerical methods implemented in the neutronics codes.

Given the above, this PhD work aims to develop an innovative stochastic neutronics uncertainties propaga-
tion method. By using recent probabilistic results, it makes good use of the growing calculation means in order
to explore all the physical states of the reactor statiscally foreseen.

This method has been used to propagate uncertainties due to nuclear data related to the neutrons multi-
plication factor of a core (keff), to the radial power map and to the control rod efficiency. The corresponding
results have been compared to previous studies taken from the literature, a choice and a critical analysis of
covariance values has been done. We applied then this method in the framework of a large core OECD/NEA
international benchmark with these covariances values : the uncertainties related to the keff reaches 638 pcm
(10) with majors contributions the uncertainties related to the mean number of released neutrons by fission (),
the capture and fission cross sections (xs) of ***U and capture xs of **U and 'H. What is more, the total bulge
equals 8.8 % (10) and the maximal uncertainty related to the insertion of a group of control rods reaches 11 %
(10) with major contributions in both cases the prompt fission neutron spectrum of 25y, the inelastic scattering
xs of 238U and the elastic scattering xs of *°Fe and 'H.

Key Words : pressurized water reactors, uncertainty propagation, large cores, power maps, applied statistics
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