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1 Entwicklungsarbeiten zu optimierten H,-Rekombinatoren

E.-A. Reinecke, .M. Tragsdorf, J. Bohm, P. Drinovac

1.1. Problemstellung

Zur Beherrschung unfallbedingter Wasserstofffreisetzungen werden Leichtwasserreaktoren in Deutschland
sowie in zahlreichen européischen Landern mit katalytischen Rekombinatoren nachgeristet. Diese Vorrich-
tungen rekombinieren Wasserstoff (H,) mit Luftsauerstoff an katalytisch aktiven Flachen zu Wasserdampf
unter Freisetzung von Warme. Obwohl experimentelle und theoretische Untersuchungen die grundséatzliche
Wirksamkeit dieser SicherheitsmaRnahme bestatigt haben, bestehen weiterhin offene Fragen bezlglich der
Rekombinationsleistung bei massiver Ho-Freisetzung sowie bezlglich der Betriebssicherheit. So ist der Ein-
satz katalytischer Rekombinatoren derzeit mit dem Risiko einer unbeabsichtigten Zindung des Gas-
gemischs nach Uberhitzen der Katalysatorelemente infolge der exothermen Reaktion verbunden. Im Verlauf
experimenteller Untersuchungen bei verschiedenen Institutionen (z.B. Battelle, CEA) wurden Gasentzin-
dungen beobachtet. Zudem kann sich das Starten der Reaktion verzdgern, so dass die Wirksamkeit der Ge-
genmafinahme im frilhen Stadium des Storfallszenarios in Frage gestellt ist.

1.2. Experimentelle Untersuchung en zu derzeitigen Rekombinatoren

Ein wichtiges Verbesserungspotential heutiger Rekombinatoren stellt die unzureichende Abfuhr der Reakti-
onswarme von den Katalysatorflachen dar, die zur Uberhitzung der Substrate und nachfolgend zur Ziindung
des Gasgemischs fuhren kann. Der Prufstand REKO-3 im Wasserstofflabor des ISR ermdglicht Experimente
am Ausschnitt eines Plattenrekombinators. In diesen Experimenten wird erstmalig die Temperatur-
entwicklung auf der Katalysatoroberflache detailliert gemessen und untersucht. Dabei ist auch eine genaue-
re Untersuchung der Reaktionskinetik mdglich.

/ In einem typischen Rekombinatordesign sind katalytisch be-

schichtete Edelstahlbleche parallel zueinander in einem verti-
kalen Strémungsschacht angeordnet. Folglich ist die mittels
Warmestrahlung von den Blechen abflihrbare Warmemenge
nur sehr gering. In neuesten Experimenten wurde die Anord-
nung vollbeschichteter Katalysatorbleche mit zusatzlichen
unbeschichteten Blechen erweitert. Damit sollte untersucht
werden, ob sich der Anteil der Warmestrahlung an der Wér-
meabgabe eines Rekombinators vergrof3ern lasst, wenn
Strukturen in den Rekombinator eingebracht werden, die
Strahlungswarme aufnehmen und dann dber Konvektion an
das Gas abgeben kénnen.
In den Experimenten wurden sieben 1,5 mm dicke quadrati-
sche Edelstahlbleche mit einer Kantenldnge von 143 mm
verwendet. Vier der Bleche sind beidseitig mit Aluminiumoxid
(Al,O3) als Washcoat und Platin als Katalysator mit einer Be-
legungsdichte von 5 g/m2 beschichtet. Die Ubrigen Bleche
bleiben unbeschichtet.

%
alfte

Abb. 1.1: Prufstand REKO-3 mit zur H
montierter Isolierung
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Jeweils eines der beschichteten und der unbeschichteten Bleche ist mit zehn stirnseitig eingebrachten Boh-
rungen zur Aufnahme von Thermoelementen versehen. Diese Bohrungen haben einen Innendurchmesser
von 0,6 mm, die Ni-CrNi-Thermoelemente einen Auf3endurchmesser von 0,5 mm. Die Bleche mit Thermo-
elementen sind in der Mitte des Kanals angeordnet (s. Abb. 1.2).

Abb.i.Z:Anordnung der Proben im Kanal

Insbesondere im Bereich der Vorderkante bis zur Plattenmitte liegen die gemessenen Temperaturen fir die
Anordnung mit unbeschichteten Zwischenblechen (Messreihe K) deutlich niedriger als fir die konventionelle
Anordnung (Messreihe H), siehe Abb. 1.3, hier beispielhaft fir
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Abb. 1.3: Vergleich der gemessenen Temperaturverteilungen beider Messreihen bei 4
Vol.-% H,, 70° C und 08 m/s

eine Wasserstoffkonzentration von 4 Vol.-%, eine Gaseintrittstemperatur von 70° C und eine Strémungsge-
schwindigkeit von 0,8 m/s dargestellt. Die Temperaturen an der Hinterkante der Platten befinden sich hinge-
gen auf einem &ahnlichen Niveau. Damit wird deutlich, dass die Warme auf den Katalysatorblechen in der
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Anordnung mit zusétzlichen unbeschichteten Platten gleichmaRiger verteilt und besser abgefiihrt wird als bei
der konventionellen Anordnung.

Als Folge der gleichméRigeren Verteilung der Warme auf den Katalysatorblechen sowie des nun ermdglich-
ten Warmeabtransports von den beschichteten Platten mittels Warmestrahlung wird generell eine deutliche
Reduzierung der Maximaltemperaturen erzielt, siehe Abbildung 1.4. Bei zunehmender H,-Konzentration ist
zu erkennen, dass fur die konventionelle Anordnung (H) bereits bei einer Konzentration von 4 Vol.-% eine
Gemischzindung mdglich ist. Die Zindtemperatur wird fir ein H,/Luft-Gemisch je nach Literaturangabe zwi-
schen 530° C und 585° C angegeben. Es ist zwar bekannt,dass die Zundtemperatur an katalytisch aktiven
Oberflachen aufgrund der Brenngasabreicherung in der Grenzschicht hoher liegen kann, diese Einschréan-
kung ist jedoch aufgrund des unmittelbaren Kontaktes mit unbeschichteten Strukturen aus sicherheitstechni-
scher Sicht nicht oder nur eingeschrénkt relevant.
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Abb. 1.4: Maximaltemperaturen in Abhangigkeit von der Wasserstoffkonzentration bei
70° C Gastemperatur und einer Strémungsgeschwindigkeit von 0,8 m/s

Die Maximaltemperatur auf den beschichteten Platten wird im untersuchten Konzentrationsbereich um bis zu
70 K verringert. Da die Temperaturabsenkung mit zunehmendem Temperaturniveau infolge der zunehmen-
den Bedeutung der Wéarmestrahlung gréf3er wird, ist ein Betrieb auch bei h6heren Wasserstoffkonzentratio-
nen unterhalb der Ziindtemperatur denkbar.

Zur optimierten Ausnutzung der Warmeabfuhr mittels Warmestrahlung wird eine Konfiguration vorgeschla-
gen, die die Moglichkeiten der Warmeabfuhr mittels Warmeleitung, Konvektion und Warmestrahlung um-
fangreicher als bisher ausnutzt. Um eine Zindung des Wasserstoff/Luft-Gemischs sicher ausschlie3en zu
kénnen, kdnnte eine wirkungsvolle Temperaturabsenkung dabei durch den zuséatzlichen Einsatz einer alter-
nierenden Beschichtung erzielt werden. Weiterfihrende experimentelle Untersuchungen sind hierzu in Vor-
bereitung. Die gewonnenen Messdaten werden dartiber hinaus im Rahmen der Entwicklung numerischer
Modelle genutzt.

1.3. Untersuchung en zu neuen Rekombinatoren

Heutige Rekombinatoren entsprechen nur bedingt den sicherheitstechnischen Erfordernissen, da sie auf-
grund unzureichender Abfuhr der freiwerdenden Reaktionswéarme bauartbedingt zum Uberhitzen neigen, so
dass eine Zindung des Wasserstoff/Luft-Gemischs mdglich ist. Die Entwicklung innovativer Rekombinatoren
hat zum Ziel, die Umsetzung groRerer Wasserstoffmengen zu ermdglichen, gleichzeitig aber die Uberhitzung
der Katalysatoren auszuschlieen. Ein erfolgversprechender Ansatz, der hierzu im ISR verfolgt wird, sieht
das Konzept eines modular aufgebauten Rekombinators vor, fiir dessen einzelne Katalysatorelemente eine
Uberhitzung unter allen Betriebsbedingungen ausgeschlossen werden kann (Abb. 1.5). Im Gegensatz zum
Plattenrekombinator ist dabei die Reihenschaltung katalytisch beschichteter Edelstahlnetze vorgesehen, de-
ren Aktivitdt durch Variation der Geometrie und der Katalysator-Belegungsmenge auf der Netzoberflache
den Erfordernissen angepasst werden kann. Ziel ist, die Aktivitat des Katalysators lokal so weit zu reduzie-
ren, dass die Reaktionswarme in hinreichendem MaRe abgefihrt werden kann. Derzeitige Rekombinatoren
mit Washcoat-Katalysatoren besitzen keinen Mechanismus, der eine Temperaturbegrenzung bewirkt.
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Abb. 1.5: Konzept eines modular aufgebauten Rekombinators

H,/Luft-Gemisch

Umsatzleistung und thermisches Verhalten der Katalysatorproben werden im Versuchsstand REKO-1m im
Wasserstofflabor des ISR experimentell untersucht (Abb. 1.6). Die Katalysatorproben werden in der Anlage
mit einem konstanten H,/Luft-Gemisch unter definierten Bedingungen beaufschlagt. Das Abgas wird zur Er-
mittlung der Abbauleistung auf seine Zusammensetzung hin analysiert. Die Katalysatortemperaturen werden
mittels Pyrometer beriihrungsfrei gemessen.

— P

Gasentnahme {

7?-;« | Al = (Analytik) @{

Thermoelemente

Il

'

Katalysatorproben/-i

o
i

L

el

7/

Abb. 1.6: Versuchsstand REKO-1m

Bisherige Ergebnisse demonstrieren die erfolgreiche Umsetzung dieses Ansatzes. Wahrend fur Washcoat-
Beschichtungen die Umsatzrate linear mit der H,-Konzentration ansteigt, ist im Fall der alternativen galvani-
schen Beschichtung der Umsatz begrenzt, so dass auch bei zunehmender H,-Konzentration keine Steige-
rung der Abbauraten maoglich ist. Auf diese Weise wird eine Begrenzung der Katalysatortemperaturen reali-
siert (Abb. 1.7).
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Ziel einer im vergangenen Jahr abgeschlossenen Promotionsarbeit war daher, ein geeignetes Katalysator-
system - bestehend aus Katalysator und Substrat - zu entwickeln und zu erproben, dessen einzelne Kataly-
satorelemente nur einen Teil des antransportierten Wasserstoffs umsetzen, so dass eine lokale Uberhitzung
ausgeschlossen wird. Es wurden Elemente erprobt, bei denen das Edelmetall direkt auf dem metallischen
Trager aufgebracht wird.

Mit elektrolytisch abgeschiedenem Platin wurde ein geeigneter Katalysator ermittelt, der die Wasserstoffoxi-
dation begunstigt und gut auf dem Substrat haftet. Palladium erwies sich ebenfalls als effektiv, schied aber
aufgrund mangelnden Haftens auf dem Tragermaterial ebenso aus wie Rhodium, dessen katalytische Wir-
kung sich als unzureichend herausstellte.

Als Tragermaterialien wurden verschiedene temperaturfeste Stahle und eine Nickellegierung erprobt. Die
Paarung aus Substratwerkstoff 1.4767 und Platin lieR reproduzierbare Umsatzraten und eine mehrmalige
Reaktivierung zu. Ab einer Wasserstoffkonzentration von 8 Vol.-% kam es allerdings zu Gemischziindungen.
Die temperaturfesten Stahle 1.4841 und 1.4767 wurden in weiteren Versuchen naher auf ihre Eignung als
Tragerwerkstoff hin untersucht. Mit der Auftragung einer Unterschicht wurden die unterschiedlichen Einflus-
se einzelner Stoffe auf die katalytischen Eigenschaften von Platin getestet. Die Substrate wurden mit ver-
schiedenen Materialien (Nickel, Aluminiumoxid, Kupfer, Silber und Rhodium) iberzogen, auf die dann Platin
elektrolytisch abgeschieden wurde. Bei diesen Untersuchungen stellte sich heraus, dass Rhodium, Kupfer
und Silber in Kombination mit den verwendeten Materialien Gifte fur die katalytische Wasserstoffrekombina-
tion sind. Nickel behindert die Reaktion, wie sich schon aus den Untersuchungen mit nickelhaltigen Stahlen
erkennen lie3. Aluminiumoxid hingegen begiinstigt die katalytische Rekombinationsreaktion.

In einer weiteren Testserie wurde der Einfluss der Belegungsmenge auf verschiedenen Netzgeometrien und
Substraten untersucht. Bei den Werkstoffen 1.4841 und 1.4767 konnte durch eine Begrenzung der Katalysa-
tormenge eine Ziindung des Gasgemischs verhindert werden.

Aus den Untersuchungsergebnissen kann gefolgert werden, dass elektrolytisch beschichtete Katalysatornet-
ze aufgrund der geringen Zahl der katalytisch aktiven Zentren eine Reduzierung des H,-Umsatzes bewirken,
so dass eine Zindung des Gasgemischs infolge lokal geringerer Warmefreisetzung vermieden wird. Die e-
lektrolytische Beschichtung mit Platin ist thermisch bestandig und haftet gut auf dem Substrat. Abplatzen des
Katalysators, wie es bei Beschichtungen mit Washcoat der Fall ist, wurde nicht beobachtet.

Weitere Untersuchungen sind notwendig, um den Katalysator weiter zu optimieren. Die bisher durchgefiihr-
ten Arbeiten bieten eine Ubersicht iiber die zahlreichen verwendeten Materialien und Methoden zur Be-
schichtung. Vor- und Nachteile der Werkstoffe und Materialpaarungen sind im Hinblick auf Umsatzraten, ka-
talytische Stabilitat und Substrattemperaturen ausfihrlich beschrieben. Mit diesen Erkenntnissen lassen sich
auch neue Materialien identifizieren.

Die weiterfihrenden Arbeiten befassen sich mit der Variation der Belegungsdichte und der Netzgeometrie,
um ein genau definiertes Umsatzverhalten zu erzielen. Dazu gehoért neben den experimentellen Untersu-
chungen auch die Modellierung der ablaufenden Prozesse.
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2 HTR-Fuel-Data-Base

H. Werner

The HTR Fuel Data Bank (HTR-Fuel-DB) has been developed as a preliminary prototype Web-enabled da-
tabase application for experimentally measured HTR fuel data within the FP5 - HTR-F project.

The HTR Fuel-DB offers intelligent user-guidance for data retrieval. Data output is shown in HTML tables,
images and documents.

Because of data confidentiality only HTR-TN members and related HTR projects can register and have ac-
cess to HTR Fuel-DB data.

The database contains source information for traceability, information about the fabrication, dimensions, etc.
of the fuel elements and particles, irradiation and heating of the fuel elements and the tests performed on
fuel elements and particles with or without irradiation and/or heating. Figure 2.1 shows the simplified entity
relationship model of the database.

HTR-FUEL ELEMENT DATABASE - ENTITY RELATIONSSHIP MODEL

SOURCE

ADDRESS
PUBLICATION

IRRADIATION HEATING

FLEL ELEMENT
PROPERTIES FARTICLE
L. J PROPERTIES

TESTS HEAT TREATMENT)
HURMIDIT GEOMETRY TESTS COATING
RADIOACTIVITY RELEASE MATRI CER&AMOGRAPHY FABRICATION
METROLOGY FISSION PRODUCT RELEASE LAYER
MEUTRON RADIOGRAPHY KERMNEL
WISUAL IMSPECTION GRAN SPECTRUM
DOSIMETRY [SOTCRIC COMPOSITIOM
GAMMA, SCANMING
PARTICLE DISTRIBUTION
THERMAL CONDUCTIVITY
LINE&R THERMAL EXPANSICN
FISSION PRODUCT RELEASE

Figure 2.1: Simplified entity relationship model of HTR-Fuel-DB

The data retrieval part of the user-interface is Web-enabled. To access the HTR-Fuel-DB data and related
documentation the user has to register on the JRC Petten Data Management & Dissemination Website
MATDB.JRC.NL. The output is a small report on related information (see figure 2.2), which contains further
links to source, matrix and particle.

Data entry is for the time being performed manually. HTR-Fuel data are sent to JRC Petten within pre-
prepared EXCEL templates and then pasted into the database by using basic database administration tools.
Related documents of the HTR-F project could be stored within the ODIN documentation site (see figure
2.3).
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2 HTR Fuel-DB On-line - Microsoft Internet Explorer o [-d
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Figure 2.2: HTR-Fuel-DB report
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Figure 2.3: HTR-F related documentation
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3 Erfahrungen mit dem Monte Carlo Programm MCNPX auf dem IBM
Regatta-System ,, Jump® am Beispiel von Rechnung en zum MUSE-4
Experiment

H. Brockmann, A. Kuhr

3.1. Einleitung

Ziel des MUSE-4 Experiment, welches an der MASURCA-Anlage im franzdsischen Forschungszentrum Ca-
darache durchgefuhrt wird, ist es, die Raum-Zeit-Dynamik von beschleunigergetriebenen unterkritischen Re-
aktoranlagen zu untersuchen.

Begleitend werden hierzu theoretischen Analysen des MUSE-4 Experiments angestellt, um die Eignung be-
stehender Rechenverfahren und nuklearer Daten zu neutronenphysikalischen Berechnung derartiger Sys-
tem zu Uberprufen.

Das Institut fur Sicherheitsforschung und Reaktortechnik ist an den theoretischen Untersuchungen zum MU-
SE-4 Projekt beteiligt und setzt dabei unter anderem das Monte Carlo Transportprogramm MCNPX ein.

Die raum- und zeitabhdngigen Dynamik-Rechnungen fir MUSE-4 sind sehr rechenzeitaufwendig, wenn fir
ein vorgegebenes raumliches Maschennetz der zeitabhdngige Neutronenflu3 mit einer ausreichenden Ge-
nauigkeit berechnet werden soll.

Auf Grund seiner hohen CPU-Leistung und der groRen Anzahl von CPUs bietet es sich an, die rechenzeitin-
tensiven MUSE-4 Rechnungen auf dem neuen IBM p690 Cluster durchzufiihren, der zur Zeit im Zentralinsti-
tut fir Angewandte Mathematik ausgebaut wird.

Im Folgenden wird Uber erste Erfahrungen mit dem Monte Carlo Programm MCNPX auf dem neuen IBM
System berichtet. Es wird zunachst eine kurze Darstellung der Hardware des neuen Rechners gegeben. An-
schlieRend wird erklart, aus welchem Grund das IBM p690 Cluster eine ideale Plattform fur die Durchfiihrung
der MCNPX Rechnungen zur Analyse des MUSE-4 Experiments darstellt.

Ferner werden neue Wege zur Darstellung der Ergebnisse aus den Monte Carlo Rechnungen aufgezeigt.

3.2. Hardware des IBM Regatta-Systems ,Jump*”

Bei dem neuen IBM Regatta System ,Jump* (Julich Multi Prozessor) handelt es sich um ein
massiv-paralleles Rechensystem. Es hat die Herstellerbezeichnung IBM p690 eServer Clu-
ster 1600 und wird vom Institut fir Angewandte Mathematik betrieben.

11 1elich
jumulti

DTDOESSOI

In der jetzigen Ausbaustufe besteht es aus sechs sogenannten Frames. Je-
der dieser Frames verflgt Uber 32 Prozessoren der Power 4+ Architektur.
Jeder Prozessor hat eine Taktrate von 1,7 GHz. Der Hauptspeicher eines
Frames hat eine GréRe von 64 GB und wird mit 567 MHz getaktet. Die O-
verall-Peakperformance dieses Clusters aus sechs Frames betragt 1,3
TFlops (Flops: Floating-Point Operations per Second), die Performance ei-
nes Frames 218 Gigaflops.

In einer zukinftigen Ausbaustufe wird das Cluster aus 37 Frames bestehen
und eine Peakperformance von 8 TFlops erreichen.

Ein Power-4-Prozessor enthéalt zwei 64-bit Mikropro-
zessoren, die Uber einen sogenannten GX-Bus mit
mehr als vier GByte/s miteinander kommunizieren.

Auf einer Flache von etwa 13x13x0,60m3 sind im Pro-
zessor 35 Chips auf 101 Glaskeramik- Schichten mit

(Quelle: IBM)

Abb. 3.1: Aussenansicht p690
(Quelle: ZAM/FZJ®
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Basiert auf IBMs Kupfer-Technologie besitzt das Modul insgesamt etwas 2,5 Milliarden Transistoren.)

Jeder Power-4-Mikroprozessor hat acht unabhéngige Ausfiihrungseinheiten; zwei davon sind identische
Floating-Point-Einheiten, die jeweils eine Multiply-And-Add-Operation pro Takt-Zyklus durchfihren kénnen.
Hinzu kommen zwei Integer-Einheiten, zwei Load/Store-Einheiten und je eine Einheit fur Verzweigungsope-
rationen und Bedingungspriufung. Der Prozessor verwendet je 32 General-Purpose-Register und Floating-
Point-Register*.

Vier dieser Power-4-Processoren bilden ein MCM (Multi-Chip-Modul). Und wiederum vier MCM bilden die
Rechenleistung eines Frames.

Multi-Chip Module

|:| Shared L2 Shared L2 [r

<X O=m=
<ADO=Em=

Ao (e || [
L3 L3
* L] [ |y

Multi-chip Medule Boundary

s L3 cache shared across all processors

Abb. 3.3: Foto MCM (Quelle: ZAM/FZJS) Abb. 3.4: Schemazeichnung MCM (Quelle: ZAM/FZJS)

3.3. Software

Fir die theoretische Analyse des MUSE-4 Experiments wurde das Monte Carlo Transportprogramm MCNPX
eingesetzt, welches die lineare Transportgleichung mit Hilfe der Monte Carlo Methode l6st. Dieses Pro-
gramm weist zwei Eigenschaften auf, die es fur die Berechnung des MUSE-4 Experiments besonders ge-
eignet macht. Dies ist zum einen die Méglichkeit, das zu untersuchende Problem zu parallelisieren, d.h. das
Ausgangsproblem wird in unabhéngige Teilprobleme zerlegt, die auf eine im Prinzip beliebige Anzahl von
Prozessoren verteilt werden kénnen.

Als paralleles Kommunikationssystem verwendet MCNPX das Message Passing Interface (MPI). Hierbei
wird die anstehende Rechenarbeit von einem sogenannten ,Master* an verschiedene ,Slaves” verteilt und
von diesen abgearbeitet.

Die anstehende Rechenarbeit ist im Falle von MCNPX die Verfolgung einer vorgegebenen Anzahl von Teil-
chenschicksalen. Sind diese von den verschiedenen ,Slaves" abgearbeitet, sammelt der ,Master” die Ergeb-
nisse der ,Slaves” ein und verteilt an diese neue Aufgaben, bis die Rechnung beendet ist.

Die zweite besondere Eigenschaft von MCNPX besteht in der Mdéglichkeit, sogenannte ,mesh tallies* zu
verwenden. Diese erlauben es, ein dreidimensionales Maschennetz zu definieren, das unabhangig von der
normalen Geometrieeingabe ist und in dem der Teilchenflul3 oder andere GréRen abgeschétzt werden kon-
nen. Im Falle der MUSE-4 Anordnung bietet es sich an, ein dreidimensionales Maschennetz in kartesischen
Koordinaten zu verwenden, das die Anordnung der Brennelementstébe in der MASCURA Anlage wiedergibt.

3.4. Modellierung des MUSE-4 Experiments mit dem Programm MCNPX

Die MASCURA Anlage besteht aus einer Anordnung von Staben, welche die Form von vierseitigen Prismen,
die die Abmessungen 10,6 cm x 10,6 cm x 164,12 cm besitzen. Im Falles des MUSE-4 Experiments ist die
gesamt Anordnung aus 17 x 16 Staben aufgebaut. Die Geometrie eines jeden dieser Stabe, die verschiede-
ne Materialien enthalten, wird mit Hilfe des Programms MCNPX modelliert. Unter anschliessender Verwen-
dung der repeated structure® Technik 1&aR3t sich das MUSE-4 Experiment darstellen. Die Abb. 3.5 zeigt
Schnitte durch die so modellierte MUSE-4 Anordnung.
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Abb. 3.5: xy-, xz- und yz-Schnitt durch die Mitte des MUSE-4 Modells

Der Kern in der Zentralzone (griin) besteht aus einem Uran/Plutonium MOX Brennstoff. Eine zentrale Puffer-
zone aus Blei (grau) dient dazu, das Spektrum der Quellneutronen dem einer Spallationsquelle anzupassen,
wenn das Experiment mit einer dul3eren Quelle betrieben wird. Der Kern wird von einem Reflektor (gelb)
umgeben, der aus einer Mischung aus Natrium und Stahl besteht, welche das Kuhimittel bzw. das Struktur-
material reprasentieren. Eine zuséatzliche dufere Zone (blau), welche ganzlich aus Stahl besteht, dient als
Neutronenabschirmung.

3.5. Rechnung en

In der Vergangenheit wurden bereits &hnliche Rechnungen mit dem Transportprogramm MCNP auf dem
+ZAMpano“ (8 compute nodes mit je 4 Pentium Il Xeon 550 MHz Prozessoren) gemacht. Bereits hier wur-
den schon gute Speedup-Faktoren erzielt. Jedoch kam dieses System fiir umfangreichere Produktionslaufe
nicht in Frage, da die CPU-Leistung des Clusters zu gering war.

Die hthere CPU-Leistung eines Power-4-Prozessors lie3 eine héhere Turnaroundzeit erwarten, die auch
beobachtet wurde.

In einer charakteristischen MCNPX-Rechnung werden die Teilchenschicksale (z.B. von Neutronen) in einem
Simulationsprozel3 verfolgt. Bei Eigenwertrechnungen geschieht dieses in n Zyklen, in denen jeweils die
Schicksale von m Teilchen berechnet werden, wobei n und m Eingabegréf3en sind.

Eine frihere Testrechnung, bei der in 20 Zyklen jeweils 30.000 Teilchen verfolgt wurden, hat auf einem
Cluster aus funf Linux-Rechnern mit je einem Intel Pentium-4-Prozessor mit 2,4 GHz eine Turnaroundzeit
von 37:32 Minuten ergeben. Auf finf CPUs des ,Jump” betrug sie 13:25 Minuten.

Aus diesen Angaben erkennt man, daf3 nicht nur alleine die Taktrate eines Prozessors ausschlaggebend ist,
sondern das auch die Architektur der CPU eine Rolle spielt. Denn die Taktrate eines Intel-Pentium-4-
Prozessors war in diesem Test ja héher als die eines Power-4-Prozessors.

Weiterhin wurden Performancetests auf dem ,Jump” gemacht, um zu sehen, welche Teilchenzahl je Prozes-
sor die beste Auslastung bietet.

Werden je CPU zu wenig Teilchenschicksale verfolgt, steigt nur der Kommunikationsaufwand zwischen den
CPUs und bringt keinen wesentlichen Performancegewinn.

Zu beachten ist weiterhin, daf? man durch die Parallelisierung keinen Gewinn bei der Rechenzeit erzielen
kann. Abhangig von der Problemgrole ergibt sich diese. Denn die "Arbeit", die getan werden muf, ist ja die
gleiche, unabhangig davon, von wievielen "Arbeitern" sie verrichtet wird.

,Gewinn“ kann man lediglich bei der Turnaroundzeit (auch wall clock genannt) erzielen, d.h., die Zeit, die
man nach Start des Programmes bis zum Erhalt des Ergebnisses warten muf3, verkdrzt sich.

So betrug die wall clock bei Verwendung von vier Prozessoren des ,Jump® fir ein Problem, bei dem in 10
Zyklen jeweils 60.000 Teilchenschicksale verfolgt wurden, 16:07 Minuten, wohingegen das gleiche Problem
auf 30 Prozessoren des ,Jump* eine wall clock von 2:26 Minuten erforderte.

Fur diese Testrechnungen wurde bewuf3t eine geringe (d.h. mathematisch gesehen noch nicht die optimale,
um bezuglich der Statistik hinreichend genaue Ergebnisse zu erzielen) Anzahl an Zyklen gewahlt, um mehr
Tests in der gleichen Zeit durchfiihren zu kénnen.
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Bei den Rechnungen ist die verbrauchte Zeit in jedem Zyklus anndhernd die gleiche, so daR sich die zu er-
wartende Turnaround-Zeit fur eine gréR3ere Anzahl von Zyklen leicht durch Extrapolation berechnen laft.
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Abb. 3.6: Wallclock bei verschiedener CPU-Anzahl

In Abb. 3.6 ist die wall clock (Turnaroundzeit) gegentiber der Anzahl der verwendeten CPUs aufgetragen. Es
wurden drei verschiedene Arten von Rechnungen durchgefiihrt, wobei die Gesamtzahl der verfolgten Teil-
chenschicksale konstant bleibt, diese aber auf unterschiedlich viele Zyklen verteilt werden. Dadurch ergibt
sich eine unterschiedliche Teilchenzahl je Zyklus.

Wie in Abb. 3.5 zu sehen ist, werden nahezu optimale Speedup-Faktoren erreicht. Bei Verdopplung der
CPU-Anzahl fur eine Rechnung ist im Optimalfall eine Halbierung der Rechenzeit zu erwarten.
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Abb. 3.7: Betrachtung der Teilchenzahl je CPU

In Abb. 3.7 ist auf der x-Achse die Teilchenzahl je CPU dargestellt, die in einem Zyklus verfolgt wurde. Auf
der y-Achse ist die wall clock multipliziert mit der Anzahl der CPUs dargestellt.

Hierbei kann man den EinfluR erkennen, den die Mehrarbeit durch die Kommunikation der einzelnen Pro-
zessoren untereinander ausmacht. Denn die eigentliche Rechenzeit, die zur Lésung eines Problems benétigt
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wird, ist von der Anzahl der Prozessoren unabhéngig. Doch da die wall clock mit der Anzahl der CPUs mul-
tipliziert wurde, kann man erkennen, dal wenn fiur jede CPU nur wenige Teilchen berechnet werden mus-
sen, die Zeit schlechter wird. Man kann es so ausdriicken, dal3 die CPUs im Verhéltnis zu wenig rechnen
und zuviel kommunizieren.

Erst wenn pro CPU mehr Teilchen berechnet werden, wird die bendtigte Zeit kirzer. Dieser Effekt ist aber
nicht linear, denn irgendwann werden es zu viele Teilchen pro CPU und die bendtigte Zeit wird wieder an-
steigen.

Es l1aRt sich aber hierbei keine allgemeingiiltige optimale Teilchenzahl je CPU festlegen. Diese wird von
Problemstellung zu Problemstellung unterschiedlich ausfallen. Daher ist es notwendig, daf man, bevor man
mit Produktionslaufen zu einer bestimmten Fragestellung startet, vorher erst kirzere Kalibrierungslaufe
durchfahrt, um die fur die Aufgabenstellung optimale Anzahl von CPUs herauszufinden.

3.6. Post-Processing

Neben der Multiplikationskonstanten des Systems wurde mit dem Programm MCNPX der Neutronenfluf3 in
jeder Zelle des dreidimensionalen Maschennetzes fir vier Energiegruppen berechnet. Hierbei wird der
Neutronenflul? in einer Zelle durch die Summe der Fluglangen in dieser Zelle abgeschéatzt.

Zur Visualisierung der so erhaltenen Daten wurde die Software Advanced Visual System (AVS) eingesetzt.
Diese Software bietet u.a. auch die Moéglichkeit sogenannte UCD (Unstructured Cell Data)-Daten darzustel-
len. Diese Datenstruktur kommt der im Modell verwendeten sehr nahe und wurde aus diesem Grund fur die
Darstellung der MCNPX Daten verwendet.

Um den Input fir das AVS automatisch aus dem Output des MCNPX zu generieren, wurde ein Programm
entwickelt.

Im AVS werden die Strukturen durch Hexaeder abgebildet. Um gewisse Darstellungsmdéglichkeiten des AVS
nutzen zu kénnen, wird je ein Wert an den Eckpunkten des Hexaeders benétigt. Da bei der Rechnung je-
doch pro Zelle (entspricht dem Hexaeder) der Neutronenflul3 berechnet wurde, wird der Wert der Zelle den
acht Eckpunkten (Knoten) des Hexaeders zugewiesen. Bei den inneren Knoten ,gehdrt” ein Knoten jedoch
zu mehreren Hexaedern, so daf? sein Wert auf Basis der beteiligten Zellen dann interpoliert wird. Dadurch
erhalt man dann leicht ,verschmierte” Bilder.

Um jedoch auch die Zellstruktur darstellen zu kdnnen, die in der untersuchten MUSE-4 Anordnung Grundla-
ge zur Berechnung war, wurde ein Programm entwickelt, das automatisch die inneren Knoten fir die UCD-
Struktur des AVS verdoppelt. So kann dann jedem Knoten auch der Wert ,seiner* Zelle zugewiesen werden.

Nachfolgend sind einige Bilder gegeben, die die Moglichkeiten der Visualisierungssoftware AVS zeigen sol-
len.
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Abb. 3.8: Relativer Neutronenflul3 im Energiebereich 0,1 bis 1 eV

Hierbei ist der relative Neutronenflu? dargestellt. Abb. 3.8 zeigt einen Schnitt durch die MUSE-4 Anordnung
an der Position z = 82,08 cm, der auch in Abb. 3.5 links zu sehen ist. Man kann hier deutlich erkennen, daf3
der relative Neutronenfluf3 im Strahlrohr und im Core am grof3ten ist.

In Abb. 3.9 sind jeweils ein senkrechter und ein waagerechter Schnitt durch die Anordnung dargestellt. Auf
der linken Seite findet sich die Variante mit den verdoppelten inneren Knoten, auf der rechten Seite die Dar-
stellung mit den interpolierten Knotenwerten.

Abb. 3.9: Darstellungsvariante mit zwei Schnitten

Weiterhin bietet AVS die Mdglichkeit, mit einer Ebene oder einem Wiirfel Teile der Anordnung ,herauszu-
schneiden®, so dal3 auch innere Bereiche sichtbar werden, oder auch andersherum, dal3 nur der ,herausge-
schnittene” Teil dargestellt wird. Diese beiden Darstellungsmdglichkeiten sind in Abb. 3.10 zu sehen.
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Abb. 3.10: Darstellungsvariante AVS-Crop

In obiger Darstellungsform wurde nicht die komplette Anordnung dargestellt, sondern nur ein Ausschnitt, der
auf geometrischer Basis ,konstruiert” wurde. In einer weitere Visualisierungsvariante, die das AVS bietet,
kann man solche Ausschnitte auch datenbasiert angeben. Es lassen sich so die Daten darstellen, die ober-
halb eines gewéhlten Wertes liegen, oder wahlweise unterhalb, oder ineinem Bereich zwischen zwei Werten
(Abb. 3.11).

Abb. 3.11: Anwendung von AVS-Threshold

3.7. Zusammenfassung

Die bei diesen Untersuchungen gewonnenen Ergebnisse zeigen, dall man mit dem Programmsystem
MCNPX auf dem massiv-parallelen Rechnersystem ,Jump* ein hervorragendes Werkzeug hat, um die re-
chenzeitintensiven raum- und zeitabhangigen Dynamikrechnungen fur das MUSE-4 Experiment durchzufuh-
ren.
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Der geplante Ausbau des ,Jump” auf noch mehr CPUs wird in Zukunft noch schnellere Turnaroundzeiten
und somit einen gréReren Durchsatz bei Produktionslaufen erwarten lassen.

Mit dem Post-Processingsystem AVS wird dem Benutzer ein Werkzeug zur Verfigung gestellt, mit dem in
komplexen dreidimensionalen Geometrien Rechenergebnisse auf vielfédltige und anschauliche Weise
darstellen lassen.
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