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DOT 3.5 CAB - A NEW VERSION OF THE DOT 3.5 CODE

Development and implementation
M.M. Sbaffoni y M.J. Abbate

Abstract

The use of code DOT 3.5 in calculations that involve neutron
thermalization processes in systems with a strong upscattering effect,
has shown several problems, i.e. arise of negative fluxes, instability
of the solutions, and random convergence/1/.

Because of these undesirable results, a new version of the code
was developed, which maintain the possibilities of the former one and
adds, as option, the utilization of a new upscattering acceleration
method, called "differential method" or "group by group”.

It is more adequate for this kind of cases and solves, with the
addition of a few other minor modifications, the above mentioned
problems.

Since this new version includes the original one, the
modifications described in this report, in particular those of input
and output features, are an addendum to the corresponding user's
manual.



DOT 3.5 CAB

NUEVA VERSION DEL PROGRAMA DOT 3.5:

Desarrollo v Puesta en operacidn

P

M.M. Sbtaffoni y M.J. Abbate

La utilizaci6n del programa DOT 3.5 en cilculos que involucran la ter-
malizacién de neutrones en sistemas con fuerte efecto de "upscattering”,
present6 diversos problemas, como por ejemplo aparicién de flujos negativos,

inestabilidad de las soluciones y convergencias al azar. /1/

Ante ello se encar$ el desarrollo de una nueva versién de dicho c&digo,
que mantiene las posibilidades de la anterior y agrega, como opaibn, 1la
utilizacién de un nuevo método de aceleracién por "upscattering” denominado

"método diferencial” o "grupo a grupo”.

Este resulta mis apto para este tipo de casos y soluciona, junto a
algunas modificaciones menores del programa, los problemas antes menciona-

dos.
Como esta nueva versidn incluye a la anterior (CCC276) las modificacio-

nes que aqui se detallan, especialmente en lo referido a "input” y "output”

constituyen un addendum al correspondiente manual. /2/

Nuevo método de aceleracién por "upscattering”

La principal novedad de la versién DOT 3.5 CAB es la inclusibn del
método diferencial de aceleracién por upscattering, que calcula factores de

correccifn por grupo, o sea dependientes de la energfa. /3/



Este

método evita correcciones innecesarias en grupos ya convergidos y

ha demostrado proporcionar soluciones estables en problemas con fuerte efec-

to de "upscattering.”

Las modificaciones efectuadas al programa original para su inclusién

fueron:

a)

b)

c)

d)

e)

£)

g)

SUBRUTINA INP Inclusibén de los vectores necesarios para el

dimensionamiento variable de los nuevos parfmetros, y dos senten-

cias COMMON ad hoc.

SUBRUTINA CLUGE Nueva dimensibn del vector 63* (ahora contiene 22

elementos en lugar de 18), para incluir los nuevos pardmetros de

input y agregado de los mismos como argumentos de la subrutina.

SUBRUTINA DOT Inclusién de los citados COMMON y agregado de los

nuevos argumentos en los llamados a la subrutinas OUTER y CNNP.

SUBRUTINA LOCO Agregado de COMMON y modificacién de argumentos en

el llamado a CLUGE, Definicifn de valores por defecto para los

nuevos parlmetros de input.

SUBRUTINA CNNP Agregado de COMMON y nuevos argumentos, dimensiona-

miento de nuevos vectores, llamado a la nueva subrutina de cilculo
de factores de correccién por grupo (MOMAX) y correccibén de los

flujos con estos nuevos factores.

SUBRUTINA OUTER Agregado de argumentos, inclusién de COMMON vy

dimensionamiento de vectores, y cilculo de la fuente de "inscat-
tering”, necesaria para el cdlculo de los nuevos factores FG de

correccidén por grupo.

SUBRUTINA MOMAX Se agregd§ esta subrutina que calcula los factores

FG de correccifn por grupo.

Para mis detalles acerca de las modificaciones puede solicitarse a los

autores los listados actualizados de las subrutinas modificadas.



Modificaciones al INPUT

De la inclusibn de este nuevo método se deriva s8lo una modificacién al

INPUT standard, que es agregar en el vector 63*, a continuacibén de SPE, los

siguientes datos (reales)

UPDIF

UPEPS

UPITMA

UPOMEG

(0.0/1.0 = INTEGRAL/DIFFERENTIAL)

en el primer caso usard el "scaling” original del programa (a
menos de una correccidn que se explicari mis adelante); no
tendrdn significado en ese caso los 3 siguientes datos.

Si UPDIF es 1.0 usard correccién diferencial por “upscattering”.

(CONVERGENCE CRITERION) (Valor por defecto 10* EPS) Precisién
para para la convergencia en el cilculo de los factores de

escala del método diferencial, que se obtienen iterativamente.

(MAXIMUM ITERATIONS) (Valor de defecto 100). Nimero mixinmo de

iteraciones en el cilculo de los factores de escala.

(OVERRELAXATION FACTOR): (Valor por defecto 1.4). Utilizado para
acelerar la convergencia de los factores de escala empleando el

método de sobrerelajacidn.

El vector 63* tiene entonces ahora 22 entradas, en el orden que aqui se

indica:

63%

S01
EPS

GO6

GO5
S03

ARRAY 22 ENTRIES

———————————————————— SOURCE NORMALIZATION FACTOR

———————————————————— GENERAL CONVERGENCE CRITERION (INTEGRAL INNER

ITERATION, LAMBDA AND FISSION DENSITY)

———————————————————— POINTWISE FLUX ERROR CRITERION (INTEGRAL

ITERATION TEST USED IF G06=0.0)

———————————————————— MAXIMUM CPU TIME FOR THIS PROBLEM
———————————————————— PARAMETRIC EIGENVALUE FOR SEARCH (K or ALPHA)



EV = ~——===m—m—m———mmmmmee FIRST EIGENVALUE GUESS
EVM = —=—=——mmmmmmm oo EIGENVALUE INCREMENT TO BE ADDED TO EV
LAL = -~——===——mmmmmmm— e LINEAR EXTRAPOLATION USED WHEN CONVERGED

CLOSER THAN LAL

EPSA = —————m=—mme e e CONVERGENCE CRITERION FOR CHANGING EV 1IN
SEARCH
LAH = —=————m——m e UPPER LIMIT ON ABS (LAMBDA-1.0) IN LINEAR

SEARCH, R.V. = 0.05

POD = —=~——=——m—m——mm—m—oe PARAMETER OSCILLATION DAMPER, R.V. = 0.75
SH = —~m—mmmmmmmmmem e HEIGHT OF POINT SOURCE
HSA = —~=—m=mm e e COSINE OF ANGLE WITH Z AXIS INTO WHICH SOURCE
IS EMITTED
SF = —=—mmmmmmmmmmem e SOURCE MAGNITUDE
ZEXC = —=—m=mmmmmmmmm— oo EXCLUDED RADIUS
ORF = ==m==mmmmmmmmmmeee SPARE
SFE = —~—==——=mm=——mmmmme e SPARE
SPE = —=—mmmmm—m e SPACE-POINT RESCALING CONVERGENCE CRITERION

(0 DEFAULT = 1.E-4)

DIFFERENTIAL UPSCATTERING SCALING PARAMETERS

UPDIF = —————m——mm—m—— e 0.0/1.0 = INTEGRAL/DIFFERENTIAL

UPEPS = ==——=——===——-—m e CONVERGENCE CRITERION (DEFAULT 10*EPS)
UPITMA = ———=——=——=————— e MAXIMUM ITERATIONS (DEFAULT 100)
UPOMEG = —=———=—=m=—=———————e OVERELAXATION FACTOR (DEFAULT 1.4)

Otras modificaciones

Ademis de los cambios ya indicados se realizaron a la versifn original
del DOT 3.5 (CCC-276) una serie de modificaciones menores, surgidas de su

puesta en operacidn y uso.



a) Seguimiento del cllculo

En el caso de cilculo de sistemas con gran efecto de "upscattering”,
dada la gran cantidad de iteraciones exteriores involucradas, resulta muy
importante poder tener, en forma interactiva, acceso a parimetros que den

informacifn sobre la evolucibén del cdlculo que se estd realizando.

Para ello se definid un nuevo archivo de datos de salida que es asigna-
do a una terminal (CONSOLE FILE), al que se envian algunos datos claves para
el seguimiento, que pueden ser observados mientras se realiza el célculo, o

a posteriori. Ellos son:

a.l) Monitor de iteraciones interiores en la primera y {ltima iteracién

interior de cada grupo (subrutina INNER)

a.2) Monitor de iteraciones exteriores

(Subrutina S8830)

a.3) Informacién sobre la convergencia En este programa la convergencia

integral se verifica comparando con la precisi6én (EPS), el valor de

UP2

1-

donde UP2=éZguPN2g
y UP1=éZgUpP2g

N2g:flujo de la presente iteraccién
P2g:flujo de la anterior

Se definié entonces el parémetro

UP2

UP2UP1 = 1.0 - UL

que permite observar la forma de aproximacidn a la convergencia y que se

envia al CONSOLE FILE en cada iteracién exterior (subrutina CNNP).



Se definid este nuevo valor ya que los que proporciona la versibn
original del programa (mfximo error de filujo en las iteraciones interiores y

balance) no permiten ver con suficiente detalle la evolucidn del cdlculo.

b) Informacibn sobre los métodos de aceleracibn aplicados

b.1) Aceleracién de fuente

Ante fuertes oscilaciones del flujo el factor de correccidn o de escala
EOl puede resultar negativo, por lo que su valor se encuentra acotado
entre 1.0 y 10.0. No se crey§ necesario extraer informacién sobre

esto.

b.2) Aceleracién por selfscattering

El factor de escala aqui aplicado (VO7) se envia al CONSOLE FILE cuando
resulte negativo o implique correcciones al flujo mayores del 25% (sub-

rutina INNER).

b.3) “Upscattering scaling"

El factor de escala por correccién de "upscattering” también puede
resultar menor que cero, con lo que al corregir se generardn flujos negativos
que carecen de significado. Ello fue 1lo ocurrido en los casos citados

previamente.

Ante esto se incluy§ para esta correccidn un test que elimina la acele-
racifn en esa iteracibén si el factor de correccifn es menor que cero.

IF (TEMP.LE.0.0) TEMP = 1.0

Ademis, se observd que en el caso de aplicarse esta correccibn integral
(seglin CCC-276) el calculo del "upscattering scaling factor” se realizaba
con los flujos de la iteracién anterior no corregidos, mientras que para

calcular los flujos de la presente iteracibén se los utilizaba corregidos con



los factores de escala; esto generaba nuevos factores de correccién que
resultaban exagerados y que desestabilizaban los flujos, por lo que se cam-
bi6 la definicién del factor integral de correccién para hacerla compatible

con el cilculo.

Ahora:

EO( IGP)+EL(IGP)
EO(IGP)+EL(IGP)~-UP2+UP1*TEMPC

TEMP =

siendo TEMPC el factor de escala de la iteracidn anterior.

Estas correcciones fueron incluidas en la subrutina CNNP

c)Puesta en operacibn

La puesta en operacién del programa en un equipo IBM/370 modelo 165 con
compilador FORTRAN G implicé también otras modificaciones de menor impo¥tan-
cia (especialmente en la definicifn de los DATA) que no se considera necesa-
rio explicitar ya que no restringen ni cambian el uso de la versifn origi-

nal.

La presente versién puede identificarse a trav€s del encabezamiento que
imprime la subrutina MESAGE. El encabezamiento actual es:
*k%*x%*DOT 3,5(ORNL 12/18/75)***kkxx
k%% CAB VERSION AUGUST 1984 ***x
ORIGINAL VERSION (CCC-276, MODIFIED AT CENTRO ATOMICO BARILOCHE BY M.M.
SBAFFONI AND M.J. ABBATE



Notas sobre la ejecucidn del programa

Si bien se sugerfa el uso del compilador FORTRAN H por su mayor veloci-
dad, finalmente se opt§ por el compilador G, ya que el programa original
compilado en "H" indicaba una gran cantidad de errores e incompatibilidades,
lo que implicaba realizar modificaciones a la versifn original que en prin-
cipio no se consideraban deseables (cantidad de argumentos de las subruti-

nas, ubicacibn de los COMMON, definicién de los DATA y EQUIVALENCE, etc.)

Tampoco fue posible utilizar en este sistema operativo (VM/CMS) la
combinacidén de subrutinas en ASSEMBLER y subrutinas en FORTRAN recomendada
en el manual de la versifn original, por lo que finalmente se opt§ por uti-
lizar todas las subrutinas en FORTRAN-IV, y compilador G, que era la combi-

nacifn que requerfa menos cambios iniciales para su puesta en operacidn.

Esta configuracibn fue finalmente probada con é&xito ejecutando los 6
problemas ejemplo provistos por la NEA-Computer Program Library junto con el

programa.

La versién final DOT 3.5 CAB esti dividida en 14 fases segln el esquema

que se muestra en la figura 1.

La ejecucibn del programa es comandada por un mbédulo denominado ARRAN-

QUE EXEC que:

-dispone la ejecucifn.

-genera el archivo con la informacifn que es enviada a la terminal vy
que permite observar el desarrollo de la ejecucibén desde la terminal
en forma interactiva o a posteriori (CONSOLE FILE).

—-advierte al operador la finalizacién de la ejecucién.

-desconecta la miquina virtual.



Sus instrucciones son:

CP SET RUN ON
CP PURGE RDR

CP SP CONSOLE STOP

CP SP CONSOLE CLOSE
CP PURGE RDR

CP SP CONSOLE * START
CP Q TIME

EX DOT35D

CP MSG OP TERMINE

CP Q TIME

CP SP CONSOLE STOP

CP SP CONSOLE CLOSE
READ CONSOLE FILE D
CP DISC

Por su parte el m8dulo de ejecucidn, DOT35D EXEC, es:

FI FTOlFOOl DUMMY

F1 FTL5F001 TERM

FI FTO2F0Ol DISK DOT FILEZ D

FI FTO3F001 DISK DOT FILE3 D

FI FTO4F001 DISK DOT FILE4 D

FI FTLOFOOl DISK DOT FILES5 D

FI FT21F001 DISK DOT FILE6 D

FI FT11FO001 DISK DOT FILE7 D

FI FT12F001 DISK DOT FILE8 D

FI FT13FO01 DISK "NNN" FILEY9 D

FI FT20FO001 DISK DOT FILEl1O D

FI FT21F001 DISK DOT FILELll D

FI FTOS5F001 DISK "DATOS"™ "MMMM" D
F1 FTO6FO01 DISK "PPP" IMPRE D
LOAD MAIN A B CCDDEF GHIIJ AAKL
START
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Con respecto a las unidades simb6licas, caben aclarar las siguientes:

15

TERM para utilizar la terminal en el CONSOLE FILE

05

"DATOS” "MMMM" es el archivo que contiene los datos del problema

en imagen de tar jetas

13

"NNN" FILE9 contiene los flujos para los casos de "restart”
06 = "PPP" IMPRE es el archivo de salida

El archivo "PPP” IMPRE, output completo del programa, queda grabado en
disco, por lo que podri luego ser analizado antes de imprimirlo total o par-
cialmente, si fuera necesario.

Al respecto se desarrollé localmente un programa auxiliar (NYR231B) que
permite seleccionar del IMPRE s6lo ciertos flujos, en los grupos de energia
y/o puntos espaciales que interesa analizar. Toma los flujos escalares y
angulares del output general del programa, les cambia las unidades y los
ordena como espectros en dadas posiciones y &ngulos y como distribuciones
espaciales en dados grupos de energia, con lo que permite reducir considera-

blemente la salida impresa.
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Figura 1: DOT3.5 CAB, subdivisién en fases

L_ ITIME

A) INP
FIDO ‘WF) TPCOPY
FIDAS TPXF
FFREAD —
IDOT
FIDA G) DSTEST
— MESAGE
— 5860
B) INIT TRAPO BR— SLIBE
UNCL PCON1 H) PCON 5863
FUNCTO PICTUR L—- S$862 S864
MAPR S865
CC) 58847 58830
FISCAL CNNP II) INNER
MOMAX —] GRIND
WWESOL
ANFOOL
DD) OUTER
J) INNERI!
E) S8850 DTFPUN INNERI
ACTVTY FLTFX INNERJ
TPSAVE EDIT IFLUXN
PUNSH TABLE INNERX
AA) CLUGE ALOCAT
LOCO DOT
K) CLEAR CMCLR
CLEARX CMVBT
CMASGN
L) WOT FHLPR
WOT10 HEADER
ERRO2 CLOCK
WANDRS IFTIME
TIMSUM




