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RESUMEN:

Se desarrolld y puso en operacién un sistema de rrocramas para
el cdlculo tedrico de los rardretros de difusidén de neutrones en un
redio moderador.

Estos son obtenidos a rartir de las constantes de decairiento
de un nulso de neutrones en el ~edio en estudio, nara distintas
dimensiones del misrmo.

El sistera incluve la reneracidn <e los datos nucleares invo-
lucrados en €1 cdlculo y se utilizé para obtener los pardmetros de
difusién del agua a temperatura arhiente.

Las diferencias entre los valores de constante de decaimiento
calculados y los medidos ror otros autores resulteron menores que
el 1%.

De la comparacién con los cdlculos realizados ror otros auto-
res con distintos métodos vy diferentes modelos rara el nicleo de
disnersién del agua, se desprende mie los valores obtenidos se cn-
cuentran en mejor acuerdo nue acuéllos con los resultados exmeri-
mentales.
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1 - INTRODUCCION. -

Con 21 objeto de calcular en forma tebrica los pardmetros de difusién de
neutrones en un medio moderador, se desarrolld y puso en overacidén un sistema
de programas que obtiene dichos pardmetros 3 partir de la variacién de la cons-

tante de decaimiento de un pulso neutrénico con las dimensiones del mecio.

El decaimiento temporal se estudia resolviendo la ecuacién de Boltzman
para ¢l estadc estacionario en aproximacidén de difusidn, por un método que

Mm

explicita la dependencia temporal implicita en dicha ecuacién y utilizando

el método multigrupo para el tratamiento de la cnergia.

El sistema incluye la generacidén de los datos nucleares puntuales involu-
crados en el cdlculo, tales como niicleo de dispersién y secciones eficaces de
dispersién, transporte y total, a partir de los cuales se obtienen los corres-

pondientes datos de grupo.

El método desarrollado se utilizé para ¢l cdlculo de los nardmetros de di-
fusidn del agua a temperatura ambiente empleando el modelo Haywood II para

la obtencién del nicleo de dispersién de dicha sustancia.

2 - DESCRIPCION DEL METODC DE CALCULO.

En el grafico 1 se representa un diaprama general del sistema, que compren-
de €l cédlculo de:

- Datos nucleares puntuales

- Datos nucleares de grupo

- Constante de decaimiento y parametros de difusién.



2.1 - CALCULO DE DATOS NUCLEARES PUNTUALES.

El método de cdlculo de los datos nucleares puntuales se encuentra esque-

matizado en el graficc 2.

E1 micleo de dispersién puede esprcsarse, en su forma mds general, como:

o -\ [ o - B/2
o (B'+E, ) = % N\ E e S (a, B)
amkT E'
donde
E'* - cnergia inicial del neutrén
E - energia final del neutrén
u - coseno del angulo de dispersién
A - masa del dtomo dispersor
T - temperatura del medio
oy - seccibn eficaz del Atomo dispersor ligado
g = E-E"  jntercamtio de energia en la colisidn
T
a =~;«i_— (E+E'" - 2u/ EE'") - intercambio de momento en la colisién
A kT

y S (a ,8) es 1la "lev de dispersion', que se calcula con el nrograma GASKET(Z)

en aproximacién de dispersién incoherente, a partir de los distintos modos di-
ndmicos del elemento dispersor y para una temperatura dada. Los modos dindmi-

cos que contempla GASKET son:

Traslacién libre

Difusién o movimiento browniano

Vibraciones arménicas isotrépicas con un espectro continuo de frecuencias

Vibraciones armdnicas isotrdpicas con un espectro discreto de frecuencias

siendo el movimiento total una combinacién de estos modos.



Desarrollando en polinomios de Legendre el nicleo de dispersién resulta:

o @' >E 0w = ] EEEL P E'sE) W
donde

HE'+E) =27 [ du P, ) o (E'+E, )

es =l momento de Legendre de orden %.
A partir del momento de orden 0 se obtiene la seccién eficaz de dispersiodn,

definida como:

@ 1
oo B) =271 [ dE [ du o(E~+E, )
0 -1
= [ dE' ¢° (E-E"
o)

Por otro lado, a partir de o (E' + E) , puede obtenerse el valor medio

del coseno del dngulo de dispersién, segin-

o 1
oE f f1 c(E-LE" ,u) u du dE'
— o] -
H (E)= 0 1
[ J cE-E ,wduy dE
o -1

f 01 (E~>E") ol
0 ()

og (E) oy (E)

Qu
2

S

El nicleo de dispersidn y sus mcmentos de Legendre, como asi también cS(E)
y 01(E) son calculados por el progrema FLANGE 1 (3), para un conjunto de

E y u dados.



2.2 - CALCULO DE DATOS MUCLEARES DE GRUPO.

Tal ccmo se indica en el gridfico 3, el programa NYRGRUP(4) obtiene las ma-
trices de transferencia entre grupos a partir de loc momentos de Legendre ci-

tados, segln la expresidn:

[ aE (B ap S E -E e (B)

2 Eih Elg

g
g>h E-

donde Es, Y Esg son los limites inferior y superior respectivamente del

grupo g, ¥ ¢ (E) es un espectro calculado por el método de Horowitz y Sre-
. 5 S 2 L

tlakoff( ) , que utiliza el modelo de gas pesado para el cdlculo del nicleo

de dispersidn.

NYRGRUP calcula la seccibn eficaz de absorcidn para cada grupo, cuando
ésta sigue la ley 1/v, en la forma:

o, (F) v’TO’fQ 6 () // E dE
o =
- f ¢ @® 4dE
g

donde Eo = 0.0253 eV (energia correspondiente a v, = 2200 m/seg), y la seccién

eficaz de transporte, definida como:

o, (B)

tr

o, B+ o (B |1-7 ®

op (B) - w (B) o4 (F)

que de acuerdo con lo visto en 2.1 puede escribirse:

o, B = op B - o (B

sierdo or (E) 1a scccidn eficaz total del elemento dispersor.



donde

g

Las secciones eficaces de dispersifn, transporte y total son proporcionadas
[o, B) ¢ (B) dE

= g
Xg

por NYRGRUP convenientemente pesadas segin la expresifn general:

E

i

[ s (® d
g
donde ¢ (E)

es el espectro mencionado.

A partir de las secciones eficaces microscépicas correspondientes a los

macroscOpicas en la forma:

distintos elementos que constituyen el medio en estudic y de sus respectivas
el k) > \ -
densidades nucleares, el programa NYR 233 (6) obtiene las constantes de grupo

2.3 - CALCULO DE LOS PARAMETROS DE DIFUSION

kn el grdfico 4 se muestra un esquema general de la Gltima etapa del cdlculo.

La constante de decaimiento de un pulso de neutrones termalizado en un cier-
de la forma:

o +DBR2 -¢C
0

to medio, se expresa usualmente como un desarrollo en potencias del "buckling"
C BY

+ F B

cuyos coeficientes o parametros de difusidn dependen de la composicidn, tempe-
ratura y densidad del medio.

El problema se reduce entonces al cdlcule de o vpara distintos valores de

B2, lo gue sc efectla resolviendo la ecuacién de Boltzman para el estado csta-

oo
<

cionario en aproximacién de difusién. Esta ecuacidn tiene la forma:

@D B | o (B -

j Eg B> E) ¢ (B) dE' +S(
o

S (E)
3z
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y ZS (E' -+ E) es el momento de Legendre macoscépico de orden 0 del nicleo
de dispersidn.

(1)

El tiempo es tratado por el método de frecuencia de colisién' ', que consi-
dera la dependencia temporal implicita en la ecuacién anterior, y la explicita
por un proceso de cdlculo iterativo. Partiendo de un pulso de neutrones a tiem-
po cero, con un cierto espectro en energia, se obtiene el espectro o generacidn
de la poblacién neutrdnica luego de cada colisién con los itomos del medio,
representada por el niicleo de dispersién. Ne esta forma, puede obtenerse una
completa descripcidn del espectro neutrénico en tiempo y energia, si se le
atribuye a cada generacidén un tiempo‘de origen adecuado. Esto se logra defi-

niendo una frecuencia de colisidn dependiente de la energia cuya inversa se

toma como el tiempo entre dos colisiones sucesivas, segin la expresidn:

co

1
o]t () + Zo (F' +E) ., (E") dE'
o| ™1 v (B g (E') S n-1
tn (E) = ©
donde vy (E) proviene de un desarrollo del flujo de la forma:
S - (Bt
¢ (E9 t) = z l,Jn (E) €
n=o

Este cdlculo es realizado por el programa NYRCAGEZ, que utiliza el méto-
do multigrupo para el tratamiento de la energia y obtiene la constante de de-
caimiento « del pulso, a partir de la variacién temporal calculada de la po-
blacidn neutrénica. El1 cilculo se repite para un cierto nimero de valores de
B? en el rango de interés, y del ajuste de la curva o en funcién del ‘“‘buckling™
que realiza el programa NYRMIN(7) ror el método de cuadrados minimos de segun-
do grado, se obtienen finalmente los pardmetros de difusién. Opcionalmente pue-

de realizarse el ajuste Gnicamente con los tres primeros parametros.



3.  PARAMETROS DE DIFUSION DEL AGUA. -

3.1 - DETALLES DEL CALCULO

El sistema descripto en 2. fue utilizado para el cdlculo de los parime-
tros de difusién del agua a t = 23°C.
La ley de dispersién del hidrdgeno en agua se calculd con el modelo Haywood
11(8)’ (9), que considera los siguientes modos dindmicos:
- Traslacién libre de 1a molécula de masa 18.
- Oscilaciones arménicas torsionales de la molécula, con un espectro conti-
nuo de frecuencias que posee un pico centrado en aproximadamente 0.07 V.
- Oscilaciones internas corresvondientes a la variacién de longitud de las
uniones 0-H (w = 0.48 €V) y a la variacién del dngulo entre ellas
(w = 0.205 &V).
La ley de dispersién del oxigeno se calculd con el modelo de traslacién
libre para un gas de masa 18.
Para el c&lculo de las secciones eficaces puntuales, se utilizaron 99 va-
lores de energia en ¢l intervalo (0.0005 - 2) eV y 31 valores de u en el in-

tervalo (- 1) - (1) | , mientras que las constantes de grupo se calcularon

para 30 grupos de energia en el intervalo (9.002 - 1.8) eV.
El cdlculo de los pardmetros de difusidn se realizé con 96 valores de o

correspondicntes a valores de B2 en el intervalo (0 - 1) crrf2 .

3.2 - DISCUSION DE RESULTADCS

3.2.1 - Comparacién con valores medidos.

Segln puede observarse en la tabla 1, las constantes de decaimiento calcu-
ladas difieren en menos del 1% Je las medidas para igual valor del "buckling®.

En la tabla 2 se comparan los valores calculados de los pardmetros de di-

fusion del agua con los obtenidos en distintas experiencias, pudiéndose acotar que:



a - Es superior a los valores medidos en un 3.3% como miximo.

D - Difiere en un 2.3% como miximo, estando comprendido dentro del rango
de los valores medidos si se tienen en cuenta los errores experimecnta-
les.

C - En el caso de ajuste con 4 térmminos, la desviacién tiene un valor méi-

ximo de 9.6%, y estd dentro del rango de los valores medidos si son

considerados con sus errores. Con respecto al valor de € obtenido
del ajuste con 3 términos, las discrepancias entre los valores publi-
cados son del 50% o mds, lo que impide sacar alguna conclusién.

F - Estd en buen acuerdo con los valores experimentales.

Comparande por Gltimo la funcién o (B2) calculada con diversas mediciones
(Grafico 5), se observa muy buen acuerdo con las mismas, principalmente con

(12)

las publicadas por E. Gon y otros

3.2.2 - Comparacién con valores calculados.

En la tabla 3 pueden observarse los valores nublicados obtenidos por 1los
métodos y con los modeleos que en cada caso se indica.

La tendencia general es a proporcionar mayores valores para [ y menores
para Cy F que los obtenidos en este trabajo, lo que implica un alejamiento

de los valores experimentales.

Mucho mds claramente puede apreciarse la mejor aproximacién obtenida con
el método expuesto en los graficos 6 y 7, donde, para indicar el grado de acuer-

do con los resultados experimentales, se incluyen las mediciones de Gon.

Fn el grafico 6, se han representado los resultados cbtenidos por un mé-
tode que resuelve la ecuacién de transporte dependiente del tiempo en aproxi-
macion de difusic’)n(”)5 utilizando dos modelos distintos para el niicleo de

dispersién del agua‘® se nota en arfl,os casos un mayor apartamiento de los resul-
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tados experimentales que el que se observa para nuestro cdlculo.
tn el grdfico 7 se compara con un método que resuclve la ecuacién de trans-
s . e 17 2
porte dependiente del tiemro, en aproximacién Pn( ) (con n = 11), observando-

se la misma discrepancia anterior.

4. CONCLUSIONES.

- E1 presente método reproduce razonablemente bien los valores medidos de
constantes de decaimiento.

- Permite obtener los pardmetros de difusién en buen acuerdo con los va-
lores medidos.

- La mejor aproximacidn obtenida con respecto a otros métodos de cdlculo
publicados, ratifica las bondades de la teoria de difusién para el tra-
tamiento de estos probleras y las del modelo Haywood II para la repre-

sentacién de la dispersién de neutrones per el agua.
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TABLA 1

CONSTANTES DE DECATMIENTO

COMPARACICN CON VALORES MEDIDOS

B2 | ESTE TRARAJO VALORES MEDIDOS DESYVTIAC. REF,
™ seg-1 :-;eg-1 %
0.0385 6313 6271 0.67 11
0.0887 8107 8132 0.31 10
0.1472 10174 10230 0.55 12
0.2624 14178 14050 (.90 11
0.2647 14257 14230 0.51 10
0.3038 15585 . 15560 0.22 12
0.4889 21796 21830 0.16 12
0.49i3 21875 21€56 1.00 16
0.5500 23796 23990 0.82 12
0.9472 36263 36210 0.15 12
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TABLA

2

PARAMETROS DE DIFUSION DEL AGUA
PARA NEUTRONES TERMICNS (a 23°C)

CaPAPACION CON VALORES MEDIDOS

: REF. “ D C F METODO O TECNICA
: DE
; seg”! @?/seg cm4/seg m®/sc9 MEDTCION
é " 4383+16 36414202 54€3£425 Neutrones pulsaces
i 13 36424+180 3219+110 373497 | Medicidn de L en solucio-
nes erwvenenadas
14 4891114 36340+200 2926+5060 Neutrones pulsados
12 481729 36111£650 3706£620 Neutrones pulsados
! 10 4762+£23 37048+366 5122£776 Neutrones pulsados
15 A8G0+90 35570+€00 3606+700 Neutrones pulsados
P16 A782x15 36020+£78 3426+170 214£139| Neutrcnes pulsados
- 4626 36171 356C 318 Fste trabajo
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TABLA 3

PARAMETRGS DE DIFUSION DFL AGUA
PARA NEUTRONES TERMICOS (a 23°C)

COPARACION CON DISTINTOS METCDOS DE CALCULC

! i
PEE, = D C F ! METODO DE CALCULO
-1 2 4 6 |
seg = |cm“/seg |am'/seg |cm /seg | APROXIMACION MODELC
|
17 4887 37970 3380 210 ;Transporte; P11 Nelkin
171 4887 | 37610 | 3470 | 180  [Difusién dependiente Nelkin
vde  t
17 4887 38630 273C 250 Transporte: P11 Radkowsky
17 4887 38340 2990 240 Difusién dependiente Padkcwsky
de t
18 37438 3367 169 Difusidn dependiente Nelkin
; lde t
! i |
119 ! 36457 2958 171 ‘Transporte; P1 Nelkin
i aniscotrdpico
ESTE . . . . .
no | 4926 36171 3560 318 Difusidén, frecuencia Haywood II
TRAB. M
de colisién
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