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En una comunicacién anterior (1) se subrayd la necesidad de una me
jora sustancial en calidad, extensidn y actualizacion del sistema de datos
nucleares implementado localmente para calculos neutrénicos. Asimismo, se
discutié la implementacién de esa mejora a través de ENDF/B (2) como archi-
vo basico de datos nucleares evaluados; del sistema modular de programas de
calculo AMPX-11 (3), que genera bibliotecas acopladas de secciones eficaces
para neutrones y rayos gamma en grupos finos o gruesos de energia a partir
de datos en formato ENDF; y de un conjunto de programas utilitarios.

En la tabla 1. se ha combinado informacién relativa a las caracte-
risticas de ENDF y de las bibliotecas generadas, con esquemas abreviados de
secuencias posibles para el cdlculo de éstas Gltimas usando varios progra-
mas del sistema AMPX-I1, y GIP de otro origen (4) (5). Téngase presente que
NITAWL (acrénimo de Nordheim's Lntegral Treatment And Working Library
production) organiza bibliotecas de trabajo a partir de calculos de auto-
blindaje en las resonancias efectuados, segln varias opciones de complejidad
y duracidn creciente, por:

- BONAMI, que usa el método de Bondarenko de factores de blindaje;

- el mismo NITAWL, que puede usar la aproximacién de resonancia angosta, si
milar al método de Bondarenko, la de masa infinita o el tratamiento inte-
gral de Nordheim;

- o ROLAIDS, que calcula con una red densa de puntos de energfa la distri-
bucidn del flujo de moderacidn en cada zona de una geometria de varias re
giones en una dimensidn; y para ello usa la técnica de corrientes en las
interfases con la ecuacidn integral de transporte.

En particular, la tabla 1. permite por un lado mostrar, a través
de las opciones para el cdlculo del autoblindaje en las resonancias, unejem
plo de la gran cantidad de decisiones que deben adoptarse en cada aplica-
cion del sistema AMPX-11.

MODIFICACIONES EN XLACS-2 Y XLACS

Por otro lado, la tabla 1. ubica los programas XLACS-2 y XLACS,
que comprenden aproximadamente 150 subrutinas cada uno. Durante la puesta
en operacién del sistema AMPX-11 se encontraron errores de diversos orige-
nes en las bibliotecas maestras que estos programas generan al ejecutarse
los problemas de prueba, en especial en las matrices para los diversos pro-
cesos de transferencia de neutrones de un grupo de energfas a otro. Su diag
ndéstico no ha sido facil por no estar publicada una descripcion de los pro-
gramas, que pueden calificarse de complejos. M3s todavfa, ha sido fortuito
el que se encontraran los errores de esas matrices porque los autores pro-
veen los problemas de prueba usando la opcidén para no imprimirlas, a pesar
de que su calculo insume mis de la mitad del tiempo total de ejecucidn.

La primera etapa de los procedimientos necesarios para evitar esos
errores ha originado un informe (6) que merecid el acuerdo de los autores de
ambos programas e incluye los comentarios resultantes de su revision.
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Tabla 1. ENDF Y BIBLIOTECAS MAESTRA Y DE TRABAJO. CARACTERISTICAS Y
SECUENCTIAS DE CALCULO
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Una apreciable proporcién de las modificaciones fue necesaria para
poner en operacién los programas en un sistema de computacidn IBM distinto,
con un compilador FORTRAN IV G en lugar del H para el que AMPX-1l ha sido
preparado. Debido a la complejidad de ambos programas esos cambios trajeron
mis dificultades que las que se esperan normalmente. Cada modificacién fue
introducida después de un cuidadoso estudio, y concebida para aumentar la
compatibilidad del programa, debido al uso de AMPX-1! en numerosos laborato
rios.

Los ejemplos de los primeros ajustes que hubieron de hacerse van
desde aumentar el nimero de argumentos de un CALL que era menor que el de la
subrutina, hasta eliminar sentencias remanentes de una opcidn para editar
bibl iotecas de datos que fue suprimida por los autores de XLACS-2 (las termi
naciones prematuras que ocurrian antes de este dltimo cambio se debian a que
nuestro sistema no pone en cero cada nueva variable que se define).

Sobre esta base se dedicé creciente atencidon al andlisis de los re-
sultados del cilculo. Merece referirse entre otras cosas, que se observé-con
tra lo que debia esperarse- que eran nulos los elementos (1,1) de las matri-
ces de dispersion elastica (MT=2) e ineldstica con excitacion a nivel discre
to (MT=51 a 90). Se encontré que ello se debfa al uso, que estd prohibido
(7), de la variable | del DO de la funcién MACK luego de completarse el DO.
Con el compilador H , al cual estaba ajustada MACK, es 1= N+1; con el G,I=N
(el valor de prueba del DO). Sobre la base del valor de | se determina a qué
grupos se pueden transferir los neutrones que son dispersados. Este error se
erradicd ajustidndose a las normas de FORTRAN y asignando I= N+1 inmediata-
mente después del fin del DO.

Hay otro error que se manifiesta en los valores de las contribucio-
nes de resonancia a la dispersidon en los grupos de la region de resonancias
resueltas en la salida de NITAWL.Para confirmar la confiabilidad de los va-
lores obtenidos con FORTRAN IV H por los autores de NITAWL se recalculé con
BONAMI usando la biblioteca maestra VITAMIN-C (5), con resultados aparentemen
te negativos. Esto llevé a poner en operacion ROLAIDS, calcular separadamen-
te la fuente de moderacién para el problema de prueba, y recalcular también
con este programa. Los resultados llevan netamente a presumir que el error
- que podria ser similar al de MACK- estd en la citada ejecucion de NITAWL
compilado con FORTRAN IV H, y no en la nuestra con FORTRAN IV G. La investi-
gacién tendiente a aclarar este problema no ha llegado todavia a resultados
concluyentes. Ver tabla 2. '

INSUFICIENCIA DE LA SIMPLE PRECISION

En particular en XLACS-2 se han observado diversos casos en que la
simple precisidn del FORTRAN IV en IBM/370 para las variables reales (maxi-
mo 7,2 digitos) es insuficiente. Corresponden a modificaciones recientes que
aceleran apreciablemente la ejecucién (8), y resultan en valores groseramen-
te distorsionados:

- de intervalos de integracidn en energia en el calculo de matrices de dis-
persidon de neutrones, vy

- de integrales sobre el angulo s6lido obtenidas usando la cuadratura de Lo-
batto.

En ambos tipos de situaciones, un esquema de cdlculo complejo y que,
al no haberse escrito un informe que describa el programa, no puede analizar
se sino en un listado en FORTRAN, contiene una o varias veces la resta de nu
meros similares. Y esto se agrava porque la tabla de abscisas y coeficientes
de peso de la cuadratura viene dada con seis cifras solamente. Ver tabla 3.
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Tabla 2. RES SCAT = CONTRIBUCIONES DE RESONANCIA A LA DISPERSION

l Laboratoriog ORNL_L

CNEA - Re = CA

E(eV) |Programag NITAWL ROLALDS | BONAMi E(eV)
g2 _ . _ | Grupoy [FORTRAN HFORTRAN G 0 01.3
10 .262 .2602 489
30- -- 3 29.023
10 — - 11 .299 .25k .21 10.677
305412 [=100 [m220 To2m - 3.059
L7~ 13 .139 -.057 -.070 C1.8554
L3 - 14 .503 079 .068 L.LL5
1.13~ L - 049 2L 15 | 1.1254
L 16 .035 |-.198 .189 | 0.8764
Notas: SP7 18/5 desde | :
19/6 100 ey ‘
Tabla 3. INSUFICIENCIA DE LA SIMPLE PRECISION EN XLACS-2
Casos del problema de prueba SP3
Por diferencia de dos Por suma de un ntmero ‘| Para cilculo de:XSyor
T' eros similares pfgueno a uno grande 235cuadratura
0 s MT=58;M=4; 1-#15 0" ;MT=59; M=4 U ;MT=2;P3;1A——14
RR=A + AO = AA=E2HX) 0523915
=ALY ANX(AS-AAXDD) +A0 | E21= K¥AAHIPS= 7&0;30
L (AB*AA-A74RSONKAGF AAT - .111355
SP(simple precisién): | (AS-AAwbdD)+A6)/TT 204714
AG= 36062464 .0 1,311
A ==35767756.33 1.3052%
RR=  294707.67 . = 20052 5 2
10" > E2 > 10 - .201131
DP(doble precisi6n): QQ = 10302344. -1.38507,
Ab= 30063448.75 - .216593
A =-36039533.09 .118275
RR= 23915.66 . 795430
.0565322
Xs:-2.13 E-O5 ()
X$: -5.53206 E-06 (SP)
X$= 1.04979 E-05 (DP)

Tabla 4. AUTODBL=AUTOMATIC PRECISTON INCREASE FACTLITY

1) PROMOCLON: Conviertce célculos en punto flotante SP-—#DP;

Convicerte constantces,

cas y enteras no afectadas).
2)PADDING(RELLENO) Duplica el espacio de almacehamiento de {tems

no promovidos que lo comparten con otros promovidos(ejspor EQUIVALENCE) .
3)ALINEACION: de espacios de almacenRamiento.

Alcance de la Promocién, Padding y Alineacién controlado por subparame-~

tros de AUTODBL.

DP-»t1:P,

variables y funciones, reales y complejas (16gi-
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s Se didé un primer paso para corregir estos aspectos completando a
diez cifras esa tabla, e identificando y declarando de doble precision
una veintena de variables y funciones basicas en cinco subrutinas, que com-
probadamente€ afectaban los resultados. Pero subsistieron errores que reque-
rfan ampliar en varias areas, incluso el cdlculo de variables a partir de
datos de entrada, el uso de la doble precision. Como la reprogramacién de la
integraciéon sobre el angulo sdlido implicaba (con alto riesgo de cometer e-
rrores) modificar el vector maestro de dimensién ajustable del programa, que
abarca unas 60 variables, y realinear un COMMON de casi 200, se decidié em-
plear la opcién AUTODBL (Tabla 4.) (9) del compilador FORTRAN IV H que fue
obtenido recientemente. Ya se han superado varias dificultades en esta tarea,
debidas a la existencia en XLACS-2 de inconsistencias en la programacidn en
cuanto al tipo de las variables (enteras o reales) y a su asociacién con da-
tos literales, y se van concretando mejoras apreciables en los resultados.

Finalmente, no debe dejar de mencionarse que la recompilacién en

FORTRAN IV H requirié un especial esfuerzo porque no habia experiencia con
ese compilador, porque no tiene como el G la opcién DEBUG (7) y porque IBM
proveyGé en primera instancia una versidn antigua con numerosas limitaciones.
En el proceso se confirmé que numerosas de las dificultades con que se tro-
pezd en etapas anteriores se debian al uso del compilador G, en programas
preparados para el H.
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