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Zusammenfassung

Flir Reaktorberechnungen werden zur Beschreibung der Wechselwirkungen
von Neutronen und Isotopen materialund mischungsabhéngige energie-
gemittelte neutronenphysikalische Daten bendtigt.

Das Mehrgruppenquerschnittsprogramm GRUCAL berechnet filir vorgegebene
Materialmischungen diese makroskopischen Gruppenkonstanten aus den ma-
terialabhdngigen Daten der Gruppenkonstantendatei GRUBA.

Die Vorschriften zur Berechnung der Gruppenkonstanten sind nicht
starr im Programm festgelegt, sondern werden von einem Steuerfile
gelesen. Dadurch kann GRUCAL leicht an unterschiedliche Problem-
stellungen oder verschiedenartige Gruppenkonstanten-Konzepte angepafit

werden.

Abstract

GRUCAL, a computer program for calculating macroscopic group constants

Nuclear reactor calculations require materialand composition-dependent,
energy averaged nuclear data to describe the interaction of neutrons
with individual isotopes in  material compositions of reactor zones.
The code GRUCAL calculates these macroscopic group constants for

given compositions from the materialdependent data of the group constant
library GRUBA.

The instructions for calculating group constants are not fixed in the
program, but will be read at the actual execution time from a separate
instruction file. This allows to accomodate GRUCAL to various problems

or different group constant concepts.
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1. Einfiihrung

Bei nuklearen Reaktorberechnungen werden Daten bendtigt, die Wechsel-
wirkungen von Neutronen verschiedener Energien mit einzelnen Materialien
oder Materialmischungen beschreiben.

Die Wechselwirkungsprozesse wie Spaltung oder Streuung von Neutronen
mit Isotopen oder Elementen werden durch Neutronenwifkungsquerschnitte
beschrieben, die auf besonderen Files wie KEDAK /3/ zur Verfiligung stehen,
Wegen der groRen Datenmengen ist eine direkte Benutzung dieser Files
meist zu aufwendig, daher werden fiir Einzelmaterialien, d.h. Isotope
oder Elemente mikroskopische Gruppenkonstanten als Mittelwerte {iber
Energiebereiche (Gruppen oder Intervalle) gebildet und auf Dateien

wie GRUBA /1/ gespeichert.

Die bei Reaktorberechnungen erforderlichen makroskopischen Gruppen-
konstanten filir Materialmischungen werden aus den mikroskopischen Daten
der Einzelmaterialien berechnet.

Bedingt durch den Resonanzverlauf vieler Neutronenwirkungsquerschnitte
muB die gegenseitige Beeinflussung der einzelnen Materialien der
Mischungen beachtet werden. Dieser Effekt wird in den Resonanzselbst-
abschirmungsfaktoren, die von der jeweils betrachteten Materialmischung
abhdngen, beriicksichtigt /8/.

Das Mehrgruppenquerschnittsprogramm GRUCAL dient zur Berechnung makro-
skopischer Gruppenkonstanten unter Benutzung der Gruppenkonstantendatei
GRUBA /1/.

GRUCAL erlaubt die Berechnung material-, mischungs- und von Material-
summen abhingiger makroskopischer Wirkungsquerschnitte sowie material-
abhingiger mikroskopischer abgeschirmter Querschnitte filir eine Reihe
vom Benutzer vorgebbarer Querschnittstypen.

Mikroskopische Ausgangsdaten kénnen gruppenabhidngige Daten sein oder,
bei einer feineren Einteilung der Gruppen in Intervalle, intervallabhingige
Daten. Sekundireingabe ermSglicht das Ersetzen der mikroskopischen
Wirkungsquerschnitte des GRUBA-Files durch benutzereigene Daten.

Die Resonanzselbstabschirmung wird durch den Abschirmfaktor bertick-
sichtigt oder, bei intervallabhingigen Daten, durch Wichtung der Inter-—

valldaten mit dem totalen Querschnitt der jeweiligen Mischung.

Zum Druck eingereicht am: 13.5,1975



Die elastischen Ausstreuquerschnitte kdnnen nach dem REMOfVerfahrenZ78/ Kap.
3.5/unter Benutzung von intervallabhingigen Daten und einem ge-—
eigneten Wichtungsspektrum korrigiert werden.

Das materialabhingige Spaltspektrum kann mit den zugehdrigen Spaltraten
gewichtet werden, die z.B. als Ergebnis nulldimensionaler Berechnungen
fiir den NeutronenfluBR ermittelt wurden.

Die Ausgabe der Querschnitte erfolgt in SIGMN-Struktur /2/, die
Druckausgabe ist iiber Eingabe weitgehend zu steuern,

Die Art der Berechnung der einzelnen Querschnittstypen ist im Programm
nicht starr festgelegt, sondern in einem Steuerfile ist angegeben,
welche Querschnittstypen berechnet werden sollen und welche der in
GRUCAL enthaltenen Formeln dafiir verwendet werden sollen., Fir Standard-
rechnungen stehen entsprechende Steuerfiles zur Verfiigung.

Fiir die Verwendung einer bestimmten Formel k&nnen im Steuerfile Be-
dingungen gestellt werden, z.B. fiir die Anzahl der zur Berechnung be-
nutzten Daten. Dadurch ist es m8glich, denselben Querschnittstyp
material- und gruppenabhingig auf verschiedene Arten zu berechnen,

z.B. abhidngig davon, ob ein Gruppemnmittelwert oder ob intervallab-
héngige Daten auf GRUBA enthalten sind. Dies ermdglicht sowohl die Be-
nutzung von GRUBA-Dateien, bei denen sich die Darstellungsart der

Daten material- und gruppenabhingig #ndert, als auch die Benutzung von
Dateien mit verschiedenem Inhalt.

Die Speicheraufteilung in GRUCAL ist voll dynamisch, der Umfang der
Rechnungen wird nur durch den zur Verfiigung stehenden Kernspeicher
begrenzt. Als Arbeitsspeicher wird GRUCAL der gesamte, in der Region
nicht bentigte Speicherplatz zur Verfiigung gestellt,

Die Eingabe ist in Blockform unter Verwendung von im allgemeinen
selbsterkldrenden Kennworten aufgebaut. Eingabebldcke flir nicht benStigte
Programmvarianten kdnnen weggelassen werden. Eine Gruppensatztabelle
erleichtert durch Zusammenfassung mehrerer Materialien zu Gruppensidtzen
mit vereinfachter Schreibweise der Materialnamen die Eingabe.

Auf einem Jobstatistikfile werden Angaben iUber Umfang und Ablauf der
GRUCAL-Rechnungen sowie iiber die Benutzung der verschiedenen GRUBA-
Files festgehalten.

Die Einfiihrung neuer Querschnittstypen ist in den meisten Fdllen iiber

eine Erweiterung des Steuerfiles mdglich. Falls notwendig kann in GRUCAL
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leicht eine Erweiterung um neue Formeln durchgefithrt werden. Eine

fest einprogrammierte Testhilfe erleichtert das Testen von neuen
Formeln und neuen Steuerfiles.

Bei einer Querschnittsberechnung mit GRUCAL wird zunidchst die Eingabe
aufbereitet und in Form von Kennziffern im Organisationsspeicher ge-
speichert, d.h. es wird festgestellt, welche Querschnittstypen be-
rechnet werden sollen und ob sie mischungsabhingig, materialabhingig
oder als Summe iliber Einzelmaterialien verlangt werden, welche Quer-
schnittstypen zur Berechnung benutzt werden und flir welche Materialien
und Querschnittstypen mikroskopische Daten von GRUBA bendtigt werden.
Die nachfolgende Berechnung wird gruppenweise durchgefiihrt,

Flir jede Gruppe werden die mikroskopischen Daten vom GRUBA-File und
gegebenenfalls die Sekunddrdaten eingelesen,

Fiir jede Mischung werden nach Berechnung einiger fiir die Wichtung be-
nétigter mischungsabhingiger Daten fiir alle Materialien der Mischung
alle benStigten Querschnittstypen nach den Angaben des Steuerfiles
berechnet. Dabei kann auf bereits berechnete Daten desselben Materials
zurlickgegriffen werden. AnschlieRend werden aus diesen Daten die
mischungsabhirngigen Querschnitte zusammengesetzt. Nach Berechnung
aller makroskopischer Daten der Gruppe wird ein Gruppenblock in SIGMN-
Struktur erstellt und auf eine Hilfsdatei geschrieben,

Das Programm ist i{iberwiegend in IBM FORTRAN IV geschrieben unter Ver-
wendung einiger kleinerer Assembler Unterprogramme und lduft in
Karlsruhe auf der IBM 370-168.

Der vorliegende Bericht enth#dlt in Abschnitt 2 eine Einfiihrung in

die Benutzung von GRUCAL, die fiir die Standardanwendung ausreichend ist.
Informationen iiber die in GRUCAL benutzten Formeln enthalten Abschnitt
3 und 5. Abschnitt 10 ist fiir Leser gedacht, die den Programmablauf
von GRUCAL verstehen und Kenntnisse iiber die Datenorganisation im
Kernspeicher erhalten wollen. Abschnitt 11 schlieBlich ist nur fiir den

Leser interessant, der an eine Erweiterung des Programms denkt.



_ll—

2. Die Benutzung des Programmsystems GRUCAL

Durch einen Aufruf von GRUCAL kann eine der folgenden Aufgaben durch-

gefiihrt werden:

a) Berechnung makroskopischer Querschnitte ausgehend von einem GRUBA

File mit der gewiinschten Gruppenzahl und dazugeh8rigem Steuerfile
b) Ersetzen des Spaltspektrums in einem vorhandenen SIGMN-File
¢) Drucken der Querschnitte aus einem vorhandenen SIGMN-File
ferner
d) Drucken Eingabebeschreibung
e) Drucken Steuerfile

Die beiden letzten Aufgaben d) und e) kdnnen auch zusammen mit der

Berechnung makroskopischer Querschnitte a) durchgefiihrt werden.

Liste 1 enthdlt Kurzangaben iiber das Programm, die Eingabebeschreibung
sowie Angaben iiber die bendtigten Dateien. Diese Liste ist, auf dem neuesten
Stand gehalten, im Programm gespeichert und kann jederzeit ausgedruckt
werden. Die in ihr enthaltenen Angaben sind fiir die Standardbenutzung von
GRUCAL ausreichend.

Hinweise liber das REM@-Verfahren und iliber die Berechnung des Spalt-

spektrums werden in Abschnitt 6 und 7 dieses Berichtes gegeben.



PRCGRAMM

ZWECK

AUTOR
STAND
BIBLIOTHEK

EINGABE~
3ESCHREIBUNG

SPEICHERBEDARF

BATEIEN

UMFANG

RECHENZEITEN

GRUCAL

BERECHNUNG MAKROSKAPISCHER ISOTOP-~ UND MISCHUNGS-
ABHAENGIGER GRUPPENKONSTANTEN

WOLL / INR TEL. 2447
08.11.74
NUSYS

ERHAELTLICH DURCH FOLGENDEN J0B
7/ JOBKARTE

// EXEC FHG,LIB=NUSYS,NAME=GRUCAL
//

DIE GRUCAL ZUR VERFUEGUNG GESTELLTE REGION WIRD ZuUM TEIL

DURCH PROGRAMME UND EIN/AUSGABEPUFFER BELEGT.

DER VERBLEIBENDS SPEICHERPLATZ WIRD ALS ARBEITSSPEICHER BENUTZT.

PROGRAMMLAENGE 120 K BYTES

PUFFERSPEICHER DEFAULT (10+(ANZAHL ZUSATZFILES}*2) K BYTES
UEBERSCHREIBEN SIEHE SOl

ARBEITSSPEICHER RICHTHWERTE

WENIG GRUPPEN 20 K BYTES
VIEL GRUPPEN {80+10*ANZ.MAT) K BYTES
STATISTIKFILE EINHEIT 9
INTERNE EINGABEEINHEIT, NORMAL EINHEIT 8
GRUBAFILE EINHEIT 1
STEUERFILE
GRUPPENSATZTABELLE
QUERSCHNITTSFILE
HILFSFILE

REMCFILE FUER REMC-KORREKTUR

RICHTWERTE FUER QUERSCNITTS— UND HILFSFILE
WENIG GRUPPEN 10-20 SPUREN
VIEL GRUPPEN 50-200 SPUREN

MASSGEBLICH IST DIE GESAMTANZAHL ALLER MAT. ALLER MISCHUNGEN
RICHTWERTE GIBT FOLGENDE TABELLE (SEC)

NGk * ZEIT PRO MATERIAL
* WENIG MAT * VIEL MAT
e e ok ke e A ek Ak R kA ek ok

26 = 0.7 * 0.2
208 * 5.0 * 3.0
275 * 8.0 *

HINWEIS FUER FEHLERHAFTE LAEUFE

VERWALTUNG

BEI AUFTRETEN EINES COMPLETICNCODES 0C4 0C5 80A
DIE LETZITE VON GRUCAL AUSGEGEBENE NACHRICHT BEACHTEN.

BRAUN 7/ INR TEL. 2475

LISTE

1

EINGABEBESCHREIBUNG

_Zl_



DATEISPEZIFIKATICN

STAND 05.08.73

ALLE BENCETIGTEN DATEIEN BEFINDEN SICH AUF CER 2314-PLATTE NUSYSO

DER 275-GRUPPEN GRUBA-FILE AUF DER 2314-PLATTE GFK030

FOLGENDE SETUP KARTEN SIND NOTWENDIG
/#SETUP DEVICE=2314, ID=NUSYSO
FUER 275 GRUPPEN ZUSAETZLICH
/*SETUP DEVICE=2314, ID=GFK030

KGNTROLLFILE

UNIT=2314,VOL=SER=NUSYS0yDSN=JBGRUC yDISP=SHR

GRUBAFILE STEUERFILE GRUPPENSATZTABELLE
CISP=SHR ,UNIT=2314,VOL=SER=NUSYSQ

FALLS NICHT ANDERS VERMERKTY

GRP * GRUBA — FILE * STEUER * GRPS * IDENT.GRUBA * KENNWORT GRPS
* DSN * VOL * DSN * DSN * IDENT IN K11 # IDGSM IN K17
* * 3 * * &

26 * GRUBALKFKINR * NUSYSO * F26 * GRSTAB * KFKINR * KFKINR
* * % = * * MOXTOT
* * * * * *

208 * G200DAl * NUSYSO #* F200 * GRSTAB #* 200GR * GR200
* * * * * *

275 * G2715DA0S * GFK030 * F275K * GRSTAB * GR—-V-275 *
* * * * * *

REMOFILE, NUR NOTWENDIG FUER REMO-KORREKTUR
UNIT=2314,VOL=SER=NUSYS0,DSN=REMO,DISP=SHR
IN K41 REMO26GR

IOENTIFIKATION

—El.—



EINGABE

IN DER FCLGENDEN EINGABEBESCHREIBUNG IST DIE BEDEUTUNG DER EINGABEGROESSEN
DER GRUCAL-EINGABE ERKLAERT.

EINE ZEICHENKETTE 'ABCD * IST WIE ANGEGEBEN ZU LOCHEN,

ABCD BEDEUTETs DASS DER INHALT VON ABCD ANZUGEBEN IST.

EINE ZEILE BEGINNEND MIT S__ ENTHAELT EINEN HINWEIS FUER DIE EINGABE,

K__ BEDEUTET DEN ANFANG EINES NEUEN EINGABESATZES.

FUER JECE VARIABLE FOLGT AUF DEN VARIABLENNAMEN EINE ERKLAERUNG.

DIE VERSCHIEDENEN MOEGLICHKEITEN DER EINGABE FUER EINE VARIABLE SIND
UNTEREINANDER ANGEGEBENy DIE ERLAEUTERUNGEN FUER DIE EINZELNEN VARIABLEN SIND
DURCH EINE LEERZEILE GETRENNT.

DIE EINGABE IST NACH BLOECKEN GEORDNET, DIE REIHENFOLGE DER BLOECKE IST,
AUSSER FUER DEN ERSTEN BLOCK UND FUER DIE SEKUNDAEREINGABE, BELIEBIG.

FUER STANDARDQUERSCHNITTSBERECHNUNGEN SIND NUR DIE BLOECKE

*GRUCAL * *MISCH ' SOWIE FUER DRUCKAUSCGABE ‘'DRUCKWQ ® ERFORDERLICH.

DIE EINGABE MUSS DEN FREEFO-KONVENTIONEN ENTSPRECHEN.

IM FOLGENDEN DIE WICHTIGSTEN REGELN:

DATEN EINES NEUEN EINGABESATZES MUESSEN IN SPALTE 1 EINER KARTE BEGINNEN,
FOLGEKARTEN FUER DEN GLEICHEN EINGABESATZ DUERFEN ERST AB SPALTE 2 BEGINNEN.
DATEN SIND DURCH MINDESTENS EIN LEERZEICHEN ZU TRENNEN.

ZAHLEN CUERFEN KEINE LEERZEICHEN ENTHALTEN.

FESTKOMMAZAHLEN {I.A. DURCH N ALS ERSTES ZEICHEN DES VARIABLENNAMENS GEKENNZEICHNET)

SIND OHNE PUNKT ZU LOCHEN, GLEITKOMMAZAHLEN MIT PUNKT.
NAMEN SIND IN * EINZUSCHLIESSEN, SIE BESTEHEN I.A. AUS 8 ZEICHEN.

MIT EINEF¥ AUFRUF KANN GRUCAL EINE DER FOLGENDEN AUFGABEN DURCHFUEHREN

= QUERSCHNITTSBERECHNUNG EINGABE VON S00 BIS S99
* DRUCKEN SIGMN-FILE EINGABE VCN SC1 BIS SD9
* DRUCKEN FORMELN EINGABE VON SF1 BIS SF9
x ERSETZEN CHI EINGABE VON SC1 BIS SC9 P

S00 UEBERSCHREIBEN VON DEFAULTPUFFERSPEICHERGROESSEN, STANDARDEINGABEEINHEITEN

SO1 FALLS SPEZIELLE, VOM STANDARDWERT 800, ABWEICHENDE BLOCKUNG
VON QUERSCHNITTS—, HILFS— ODER SEKUNDAERFILE KQOls SONST S02

KQO1 FORMATGEBUNDEN (2A4)
BUFF STEUERWORT sy WIE ANGEGEBEN ZU LOCHEN

KBUF GROESSE DES ZUSAETZLICH ZUM DEFAULTPUFFERSPEICHERS
BENOETIGTEN PUFFERSPEICHERS IN K BYTES

S02 FALLS EINGABEEINHEIT.NE.S INTERNE EINCABEEINHEIT.NE. 8
ODER KEINE UMWANDLUNG DURCH FREEFO K02 SONST  sl11

K02 FORMATGEBUNDEN (4A4)
UNTT STEUERWORT, WIE ANGEGEBEN ZU LOCHEN

MTC EXTERNE EINGABEEINHEIT 4 ZEICHEN
BLANK, FALLS EINHEIT 5

MTIN INTERNE EINGABEEINHEIT 4 ZEICHEN
BLANK, FALLS EINHEIT 8

KFQRM KENNWORY FUER FREEFO—UMWANDLUNG 4ZEICHEN
NO KEINE UMWANDLUNG DURCH FREEFO
BLANK UMWANDLUNG DURCH FREEFO

..07‘._



S10

QUERSCHNITTSBERECHNUNG

S11 BEGINN EINGABE FUER STANCARDQUERSCHNITT SBERECHNUNG
K10 *GRUCAL
K11 IDENT IDENTIFIKATION GRUBA-FILE 8 ZEICHEN
KP1SK KENNHURT ART DER NACHFOLGENCEN RECHNUNG
' FUER NACHF. DIFF.RECHNUNG
'PI—RECH. FUER NACHF. P1-RECHNUNG
*SN-RECH.* FUER NACHF. SN-RECHNUNG
KH2 KENNWORT WASSERSTOFFBEHANDLUNG
' * KEINE H2-SCNDERBEBANCLUNG
*H2SONDER® FUER H2-SONDERBEHANDLUNG
NTG FORTRANE INHEIT GRUPPENSATITABELLE
NTS FORTRANEINHEIT STEUERFILE
NTWQ FORTRANE INHEIT SIGMN-FILE
NTH FORTRANEINHEIT HILFSFILE
K15 *MISCH
K16 NMISCH ANZAHL: MISCHUNGEN
S17 FUER JEDE MISCHUNG (K17 BIS K18)
K17 NMATM ANZAHL MATERIALIEM DER MISCHUNG
IDGSM KENNWORT FUER BENUTZUNG GRUPPENSATZITABELLE
NAM: DES BENUTZTEN GRUPPENSATZES 8 ZEICHEN
'  FALLS KEIN GRUPPENSATZ BENUTZT
v KENNWORT FUER UEBERNAHME 1/Vv
NAME DES MATERIALS VON DEM 1/V UEBERNGMMEN 8 ZEICHEN
' FALLS MATERIALNAME 1/V AUS GRUPPENSATZTABELLE
DeH. VERWENDUNG VCON STANDARDWERTEN
IDCHI KENNWORT FUER UEBERNAHME CHI
NAME DES MATERIALS VON DEV CHI UEBERNCMMEN
' *  FALLS MATERIALNAME CHI AUS GRUPPENSATZTABELLE
D.H. VERWENDUNG EINES STANDARDSPALTSPEKTRUMS
S18 FUER JEDES MATERIAL DER MISCHUNG K18
K18 MATNAM MATERTALNAME 8 ZEICHEN
ZEICHEN 1—-5 ENTHALTEN MATERTALBEZEICHNUNG
ZEICHEN 6-8 ENTHALTEN GRUPPENSATZBEZEICHNUNG , FALLS LEER,
WIRD DAS ZU CEM GRUPPENSATZ GEHOERENDE MATERIAL BENUTZY
TEMP TEMPERATUR DES MATERIALS IN GRAD KELVIN -
TZ TEILCHENZAHL DES MATERIALS IN ATOME PRO 10%%-24 CM¥%3
51S EINGABEENDE FUER STANDARDQUERSCHNITTSBERECHNUNG, DRUCKAUSGAE SIEHE S35

-Sl-



$20 FALLS VOMN DEN STANDARDTYPEN ABWEICHENDE QUERSCHNITTSTYPEN K20 BIS K22
K20 *TYP ¢
K21 KZAT KENNWORT B ZEICHEN
YALLEIN * NUR DIE ANGEGEBENEN TYPEN WERDEN BERECHNET
YZUSATZ * STANDARDTYPEN UND DIE ANGEGEBENEN TYPEN WERDEN BERECHNET
NZT ANZAHL TYPEN
K22 (TYP(I), TYPNAMEN 8 ZSICHEN
I=1,NZT)
325 FALLS SEKUNDAEREINGABE K25 BIS K26 , AUFBAU SEKUNDAERFILE SIEHE S50
K25 'SEKINPT *
K26 NSFL ANZAHL SEKUNTDAERFILES
IDDRSK KENNWORT DRUCKAUSGABE SEKUNCAERDATEN
*DRALTNEU' ALTE UND NEUE DATEN WERDEN GEDRUCKT
*DRNEU ' SEKUNCAERDATEN WERDEN GEDRUCKT
' * KEINE DRUCKAUSGABE SEKUNDAERDATEN
K27 (NTSFL{I)y KENNWORT FUER SEKUNCAEREINHEITEN

526

I=14NSFL) FORTRANEINHEITEN SEKUNDAERFILES
"CARD® FUER KARTENEINGABE

_gl-

FUER NSFL>1 WERDEN DIE EINHEITEN NACHEINANDER ABGEARBEITET,
D.H. BEI SEKUNDAERDATEN FUER DAS GLEICHE MATERIAL UND DEN GLEICHEN TYP IN DER GLEICHEN GRUPPE
AUF MEHREREN FILES WERDEN IN GRUCAL DIE DATEN DES ZULETZT ANGEGEBENEN FILES BENUTZT

$30

FALLS AUSWERTTYPEN K30 BIS K32

§31

K30

K31

$32

K32

DIE AUSZUWERTENDEN QUERSCHNITTSTYPEN MUESSEN ENTWEDER STANDARDTYPEN SEIN

ODER IN DEM BLOCK *TYP * ANGEGEBEM WERDEN
TAUSKERT °*
KZAA KENNWORT 8 ZEICHEN
SALLEIN ' NUR DIE ANGEGEBENEN AUSWERTQUERSCHNITTE WERDEN BERECHNET
*ZUSATZ * OIE ANGEGEBENEN AUSWERTQUERSCHNITTE UND DIE MISCHUNGSABH. QUERSCHNITTE WERDEN BERECHNET
NMTK ANZAHL MATERIAL-TYP—KOMBINATIONEN

FUER JEDE MATERIAL-TYP-KGMBINATION K32

KTSV KENNWORT FUER QUERSCHNITTSTYP
NAME DES AUSZUWERTENDEN QUERSCHNITTSTYPS 8 ZEICHEN
"SKALAR ' AUSWERTUNG FUER ALLE SKALARTYPEN
'VEKTOR v AUSWERTUNG FUER ALLE VEKTCRTYPEN
* ' AUSWERTUNG FUER ALLE BERECHNETEN TYPEN

KLAB KENNWORT FUER LABEL DES AUSWERTTYPS
LABEL B ZEICHEN
' ' FALLS MATERIALNAME VON GRUCAL ALS LABEL GESETZT



WERDEN SOLL.
NUR MDEGLICH, WENN AUSWERTUNG FUER ALLE
EINZELMATERIALIEN.

KN KENNZIFFER FUER TEILCHENZAHL DES AUSWERTTYPS
0o TEILCHENZAHL TZ DES MATERIALS

1 TEILCHENZAHL 1.
ODIE LETZTEN 3 ZEICHEN DES MATERTIALLABELS
IM QUERSCHNITTSNAMEN WERDEN MIC GESETZT.

NSM KENNZIFFER FUER SUMMATIGCN UEBER MATERIALIEN
ANZAHL MATERIALIEN UEBER CIE SUMMIERT WERDEN SOLL
0 FALLS AUSWERTUNG FUER ALLE EINZELMATERIALIEN

(KSMAT(I), NAMEN DER MATERIALIEN, UEBER DIE SUMMIERT WERDEN SOLL 8 ZEICHEN

I=1,NSM}
° ®  FALLS AUSWERTLNG FUER ALLE EINZELMATERIALIEN

$35

FALLS DRUCKAUSGABE K35 BIS K37

K35
K3 €&
$3s&

K37

"DRUCKHQ *
NDRT ANZAHL DRUCKTYPEN
FUER JEDEN DRUCKTYP K37

NAMECAT KENNWORT FUER DEN ZU DRUCKENDEN TYP
NAME DES ZU DRUCKENDEN TYPS MIT LABEL 16 ZEICHEN
*SKALAR ¢ FALLS DRUCKAUSGABE FUER ALLE SKALARTYPEN
*VEKTOR ' FALLS DRUCKAUSGABE FUER ALLE VEKTORTYPEN
! ® FALLS DRUCKAUSGABE FUER ALLE TYPEN

NGRU KENNZIFFER FUER GRUPPEN DES ZU DRUCKENDEN TYPS
ERSTE ZU DRUCKENDE GRUPPE
o] FALLS DRUCKAUSGABE FUER ALLE GRUPPEN

NGRO KENNZIFFER FUER GRUPPEN DES ZU DRUCKENDEN TYPS
LETZTE LU ORUCKENDE GRUPPE
0 FALLS DRUCKAUSGABE FUER ALLE GRUPPEN

—Ll—



S4¢

FALLS REMO-KORREKTUR S41 BIS S69

S41

STANCARDEINGABE FUER STANDARD—-REMO-KCRREKTUR

$42
K40

K41l

K42

$43

K43

§45

NUR MOEGLICH FUER 26 GRUPPEN

"REMC i

NTREWM FORTRANEINHEIT REMD-FILE

IDREM IDENTIFIKATION REMO—-FILE & ZEICHEN
NMREM ANZAHL MISCHUNGEN MIT REMO-KORREKTUR
FUER JEDE MISCHUNG MIT REMO-KORREKTUR K43

NRM NUMMER DER MISCHUNG
NAMSTD NAME DER STOSSDICHTE, DIE ZUR REMO-KORREKTUR IN DER MISCHUNG BENUTZT 8 ZEICHEN
FOLGENDE STOSSDICHTEN PHI(I}*STOT(I) MIT PHI{I)=FLUSS{I)*DU(I)

FUER 208 GRUPPEN I, DAVDON 196 FEINGRUPPEN UND 12 26~GRUPPEN
SIND INTERN IN GRUCAL ENTHALTEN

11.0 [
*SNR-2 *
*CHIETCON®
*puy v

MIT S60 KCOENNEN WEITERE STOSSDICHTEN BENUTZT WERDEN

DIESE STANCARDEINGABE BEWIRKT, DASS REMC—KORREKTUR FUER ALLE AUCH AUF DEM REMO-FILE ENTHALTENEN
MATERIALIEN IN DEN GRUPPEN 1 BIS 14 IN DEN ANGEGEBEN MISCHUNGEN DURCHGEFUEHRT WIRD.
BEZUEGLICH MATERIALIEN UND GRUPPEN ABWEICHENDE KORREKTUREN KOENNEN DURCH S50 ANGEGEBEN WERDEN.

S4& ENDE STANCARDEINGABE REMC-KORREKTUR
$50 FALLS VON DER STANDARD-REMO—KORREKTUR ABWEICHENDE KORREKTUREN ZUSAETZLICH K50 BIS S54
K50 "REMCBER.®
K51 NREMB ANZAHL KORREKTURANGABEN
"$§51 FUER JEDE KORREKTURANGABE K52 BIS K53
K52 KRBMI KENNZIFFER FUER MISCHUNGEN
MISCHUNGSNUMMER
0 KORREKTURANGABE GILT -FUER ALLE MISCHUNGEN
NRBMAT ANZAHL DER MATERJALANGABEN CER KORREKTURANGABE
$53 FUER JEDE MATERIALANGABE K53
K53 RAMAT KENNWORT FUER MATERIALIEN 8 ZEICHEN
MATERIALNAME
N * KORREKTURANGARE GILT FUER ALLE MATERIALIEN

KRBU KENNZIFFER FUER ANFANGSGRUPFE FUER REMO-KORREKTUR

-8l



ERSTE GRUPPE, FUER DIE REMO-KORREKTUR
0 REMO-KORREKTUR FUER ALLE GRUPPEN
NORMAL VON GRUPPE 1 BIS GRUPPE 14

KRBO KENNZIFFER FUER ENDGRUPPE FUER REMG-KORREKTUR
LETZTE GRUPPE, FUER DIE REMO—KORREKTUR
0 FUER REMD-KORREKTUR FUER ALLE GRUPPEN

560 FALLS ETINGABE VON EXTERNEN STOSSODICHTEN Ké60 BIS Ké4

K60 *STDICHTE?®
K61 NSTD ANZAHL STOSSDICHTEN
$62 FUER JEDE STOSSDICHTE K62 BIS Ké4
K62 NAMSTD NAME DER STOSSDICHTE 8 ZEICHEN
KUNIT KENNWORT FUER EINGABEEINHEIT
MUMMER DER FORTRANEINLEIT
"CARD® STOSSDICHTE FCLGT IN FORM VON KARTEN
§63 FUER JEDE STOSSDICHTE IN KARTENFORM K63 K64
K63 NDSTL ANZAHL DATEN DER STOSSDICHTE
K64 (STC(I),I=1,NDSTD) STOSSDICHTE
$65 DER AUFBAU DER STOSSDICHTE AUF EXTERNEN EINHEITEN ENTSPRICHT K63 UND K64

$66 STOSSDICHTEN MIT GLEICHEM NAMEN WIE IM PROGRAMM ENTHALTENE UEBERLAGERN DIESE TEMPORAER

S69 ENDE EINGABE REMO-KORREKTUR

S70 FALLS MISCHUNGSABHAENGIGE GEWICHTE FUER CHI K70 BIS K73

$71 NUR MOEGLICH FUER 26 GRUPPEN
K7C *GEW.CHI °*
K71 NMISCH ANZAHL MISCHUNGEN (VGL. K21)
§71 FUER JEDE MISCHUNG (K72 BIS K73)
K72 NMMC KENNWORT FUER WICHTUNG CHI
0 KEINE WICHTUNG FUER CIESE MISCHUNG
OAS IN 'MISCH * FESTGELEGTE CHI WIRD UEBERNOMMEN.
ANZAHL MATERIALIEN DER MISCHUNG, FUER DIE GEWICHTE
ANGEGEBEN WERDEN.
S72 FUER JEDES MATERIAL, FUER CAS EIN GEWICHT ANGEGEBEN WIRD K73
K73 MATC MATERTALNAME (VGL. K23)

GEWC GEWICHT ZUR WICHTUNG VON CHI DES JEWEILIGEN MATERIALS
DIF SUMME DER GEWICHTE EINER MISCHUNG WIRD AUF 1. NORMIERT.

_Sl-



K80

FALLS DRUCKAUSGABE DER FORMELN CER QUERSCHNITTSBERECHNUNG

580

K80 *ERKL.TYP®

581 FALLS DRUCKAUSGABE DER EINGASEBESCHREIBUNG K81

K81 'EINCABE ¢

S82 FALLS TESTAUSDRUCKE K82 UND K83

K82 *TEST
K83 I1 KENNWORT )
ERSTE GRUPPE FUER TESTAUSDRUCKE
*COMMON® ANGABE INHALT COMMONSPEICHER /GROUC/
-1 ANGABE JEWEILS BEHANCELTE GRUPPE
12 KENNWORT
LETZTE GRUPPE FUER TESTAUSDRUCKE
NICHT BENQETIGT

0

$84 FALLS QUERSCHNITTSAUSGABE IM SIGMN-FILE IN MEHREREN SAETZEN K84

KB4 ®*SIGNSATZ:®

FALLS SEKUNDREREINGABE FOLGT.

590 ENDLABEL NUR ERFORDERLICH,

K90 *GRUCEND *

591 FALLS SEKUNDAEREINGABE UEBER KARTE SSO BIS SS9

$99 EINGABEENDE FUER QUERSCHNITTSBERECHNUNG

_Oz.—



S50 AUFBAU EINES SEKUNDAERFILES SS1 BIS S59

SS1 FUER JEDEN ZU AENDERNDEN DATENSATZ NACH GRUPPEN GEORDNET

KS1 IGR GRUPPENNUMMER
MAT MATERIALNAME 8 ZEICHEN
TYP TYPNAME 8 ZEICHEN
NVARB VERARBEI TUNGSKENNZIFFER
NDAT ANZAHL ODATEN

{CAT(I), CATENSATZ
I=1,NDAT)

SS2 ENDE DER SEKUNCAEREINGABE DURCH ENDLABEL ODER KS2

KS2 0 *END £ * 00 C.

S59 ENDE SEKUNDAERFILE

KS1

_lz—



SC1 ERSETZEN MISCHUNGSABHAENGIGES CHI

5C2 NUR MOEGLICH FUER 26 GRUPPEN

SC3 VORAUSSETZUNG ZUM ERSETZEN MISCHUNGSABHAENGIGER CHI SIND

KC1

KC2

KC3

1.

Zy

2+
U

IN DEM ZU KORRIGIERENDEN SIGMN-FILE

A. MAKROSKOPISCHES ISOTOPABHAENGIGES NUSF

B. MIKROSKOPISCHES ISOTOPABHAENGIGES CHI

ERHALTEN DURCH FOLGENDE EINGABEBLOECKE BEI DER ERSTELLUNG DES SIGMN-FILES

*AUSWERT ¢
*ZUSATZ ¢ 2

TNUSF L] v o o0 :
ICHI L] T ? 1 0 1 v
YGEW.CHI °

MIT NMMC>0 FUER ALLE MISCHUNGEN

MISCHUNGS ABHAENGIGE NEUTRONENFLUESSE
ERHALTEN Z.B. DURCH EINEN NULLDIMENS IONALEN KARCOS—LAUF

*GRUCHI *

NTWQ FORTRANEINHEIT SIGMN-FILE

NTFL . FORTRANEINHEIT NEUTRONENFLUESSE

NTWQH FORTRANEINHEIT HILFSFILE IM UMFANG DES SIGMN-FILES
0 MOEGLICH, D.H. KEINE BENUTZUNG EINES HILFSFILES,
FALLS DER SIGMN-FILE IN EINEM SATZ GESCHRIEBEN IST

*GRUCEND *

sCag

EINGABEENDE FUER ERSETZEN CHI

..ZZ..



$01 DRUCKEN EINES SIGMN-FILES

KD1 *GRUDRUCK?

KD2 NTWQ FORTRANEINHEIT SIGMN-FILE

SD2 DIE FOLGENDE EINGABE ENTSPRICHT K35 BIS K37
KD3 *GRUCEND °

SD9 EINGABEENDE FUER DRUCKEN SIGMN-FILE

SF1

DRUCKEN DER FORMELN DER QUERSCHNITTSBERECHNUNG

KF1
KF2

KF3

*GRUERKL . *
NTS FORTRANEINHEIT STEUERFILE

fGRUCEND *

SF9g

EINGABEENDE FUER DRUCKEN FORMELN

_Ez_



BEISPIEL FUER QUERSCHNITTSBERECHNUNG

//INRC6TAZ JOB (0067,101,P0000) ,WOLL,REGION=200K

/%=SETUP DEVICE=2314,1D=NUSYSO

// EXEC FFG,LIB=NUSYS,NAME=GRUCAL

//G.FTO1F001 DD UNIT=2314,VOL=SER=NUSYS0,DSN=GRUBA.KFKINR,DISP=SHR
J//G.FTO0BF001 DD UNIT=SYSDA, SPACE={TRK,2)

//G.FTC9FGCL DD UNIT=2314,VOL=SER=NUSYSQ,DSN=JBGRUC,DISP=SHR
//G.FT1CFCO1 DD UNIT=2314,VOL=SER=NUSYS),DSN=GRSTAB,DISP=SHR
/7/G.FT11F001 DD UNIT=2314,VOL=SER=NUSYS0,DSN=F26,DISP=SHR
//G.FT12FC01 DD UNIT=SYSLCA, SPACE=(TRK,20)

//G<FT13FCA1 DD UNIT=SYSDA,SPACE=(TRK,20)

//GFT14FC01 DD UNIT=2314,VOL=SER=NUSYSO,DSN=REMO,DISP=5SHR
//G.FT15F001 DD UNIT=3330,VO0L=SER=TSTLIB,DSN=STD,DISF=SHR
//G.SYSIN DD *

*GRUCAL ¢

TKFKINR ¢ 7 L * 10 11 12 13
*MISCH *

2

3 ¢ ¢ 'y 235 tOtAL '

e ¥ 300. 0.93-3

U 235 ¢ 900. 2.03-3
'y 238 ' 900. 8.10-3
3 ¢ 'y 235 ¢ FAL ’

*C ! 2100. 1.26-3

*U 235 ¢ 2100. 1.76-3

Ty 238 * 2100, 7.63-3

® DRUCKWQ °*

1

L L] 0 0

® AUSWERT ¥

*ZUSATZ * 4

*SCAPT *  TURAN T 0 2 *y 235 * 'y 238 '
ISBE L L] L] 0 O * ’
|NUSF L] ] T o 0 L] 1
'CHI L] ? L 1 0 L] L
*ERKL.TYP?

*SEKINPT ¢

1 °CRALTNEY?®

8

"CEW,CHI *

2

2

‘U 235 ' 0.5

‘Y 238 ' 0.5

Q

*REMO '

14 REMO26GR*

2

1 'SNR v

2 'SNR-2 °

*REMOBER,!

1

0 1

*C * 1 10

*STODICHTE®

1

*SNR v 15

*GRUCEND °*

2 °C ' "SCAPT * 0 1 1l.5-2

..7Z..
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3, Variable Berechnung makroskopischer abgeschirmter Wirkungs—

querschnitte mit Hilfe des Steuerfiles

GRUCAL erlaubt die Berechnung eines Querschnittstyps nach mehreren

verschiedenen Vorschriften in Abhdngigkeit von den vorliegenden Daten,

Dies ermdglicht sowohl die Verarbeitung von Gruppensitzen, bei denen
sich die Datenstruktur fiir einen Typ gruppen- und materialabhingig

dndert:

(208 Gruppen - GRUBA /4/ mit Intervalldaten filir leichte Isotope,
208 Gruppen-Daten fiir schwere Isotope,
26 —-Gruppen-Daten fiir nicht auf KEDAK /3/ enthaltene Isotope und

26 —Gruppen-Daten fiir alle Isotope fiir Energien < 1 keV)

als auch von Gruppensidtzen mit unterschiedlichem Inhalt:
(275-Gruppen-GRUBA mit Intervalldaten und 275-Gruppen-Daten

und 26-Gruppen—-GRUBA /5/ mit 26-Gruppen-Daten)

In GRUCAL sind eine Reihe von Formeln enthalten und eine Auswdhl-

routine, die nach den Angaben eines Steuerfiles in Abhingigkeit von

den jeweils vorliegenden Daten die richtige Formel auswihlt. Im Steuer-

file sind die zu berechnenden Querschnittstypen festgelegt, die zur Berechnung

benutzten Querschnittstypen, die in Frage kommenden Formeln und die Bedingungen
flir ihre Benutzung,

Bei der Berechnung der Querschnitte wird fiir alle Gruppen fiir jedes Ma-
terial jeder Mischung durch die AuswiZhlroutine die nach den Angaben des
Steuerfiles filir die vorliegenden Daten zutreffende Formel bestimmt und

zur Berechnung angelaufen.

Nach Berechnung aller materialabhingigen Querschnitte fiir alle Materialien
einer Mischung in der jeweiligen Gruppe werden nach den Vorschriften des
Steuerfiles die mischungs~ und die materialsummen-abhidngigen Querschnitte

bestimmt.



-26_

3.1 Ubersicht iiber die in GRUCAL vorhandenen Formeln

Liste 2 gibt alle in GRUCAL zur Zeit enthaltenen Formeln wieder.
Diese Liste wird von GRUCAL mit einem speziellen Steuerfile er-

zeugt und kann jederzeit ausgedruckt werden.

3.2 Angaben im Steuerfile

Der Steuerfile enthdlt fiir jeden Zu berechnenden Querschnitts-
typ Angaben, welche Querschnittstypen zur Berechnung benutzt werden

sollen und welche Formeln in Frage kommen.

Zur Berechnung kdnnen Querschnitte vom GRUBA-File benutzt werden oder
Querschnitte, die bereits frilher nach den Angaben des Steuerfiles be-

rechnet worden sind.

Fiir die benutzten Querschnittstypen kdnnen Bedingungen fiir die Anzahl
der Daten und die auf dem GRUBA-File /1/ enthaltene Verarbeitungskenn-

ziffer gestellt werden.

Mehrere in Frage kommende Formeln werden zu einer Formelgruppe zusam-
mengefaft, um Steuerfiles mit mehreren Querschnittstypen, die gleiche

Berechnungsvorschriften haben, zu vereinfachen.

Zur Berechnung der mischungsabhingigen makroskopischen Querschnitte

aus den materialabhéngigen Querschnitten k&nnen ebenfalls Vorschriften
angegeben werden. Der zur Wichtung der Intervalldaten benutzte Quer-
schnittstyp kann ebenfalls angegeben werden. Ferner sind Angaben mdglich,
fiir welche Art der Nachfolgerechnung (Diffusion-, SN-, Pl-Rechnung) die
Querschnitte bendtigt werden und ob sie bei Wasserstoffsonderbehandlung

bendtigt werden.

Der nachstehend beschriebene Steuerfile besteht aus zwei Teilen:
den Querschnittsangaben und den Formelangaben. Die folgende Tabelle

gibt Inhalt und Bedeutung der im Steuerfile enthaltenen Angaben wieder.



BERECHNUNGSVORSCHRIFTEN QUERSCHNITTSTYPEN

Tz TEILCHENZAHL DES MATERIALS IN DER MISCHUNG LISTE 2 IN GRUCAL ENTHALTENE FORMELN

SUMIK1<ase> SUMME UEBER K VON o ..

£ MITTLERE ENERGLE DER GRUPPE

DE(L) ENERGIEINTERVALL DER STUETZPUNKTE

u LETHARGIE DER MITTLEREN ENERGIE DER GRUPPE

ou DIFFERENZ DER LETHARGIEN DER GRUPPENGRENZEN

STWIL) SIGMA TOTAL ZUR WICHTUNG MIT STOTW

L STUETZPUNKT INDEX

¢ BETRACHTETE GRUPPE G

H E INSTREUGRUPPE H

(G-t STREUWERT AUS GRUPPE G NACH GRUPPE H

N ANZAHL DATEN

K VERARBE ITUNGSKENNZIFFER

MAT .H2 FALLS ALS MATERIAL WASSERSTOFF VORLIEGT

DIFF-RECH. NACHFOLGENDE DIFFUSIONSRECHNUNG

P1-RECH.  NACHFOLGENDE P1-RECHNUNG

SN-RECH.  NACHFOLGENDE SN—R ECHNUNG

H2SONDER  WASSERSTOFF SONDERBEHANDLUNG

REMO-KORR. REMO-KORREKTUR OER ELASTISCHEN STREUNG

STO(D) STOSSDICHTE

STWRIL) SIGMA TOTAL ZUR WICHTUNG REMO-KORREKTUR MIT STROM

1 FEINGRUPPENINDEX, 14 FEINGRUPPEN PRO GRUPPE

MAT.REMO  MATERIAL, FUER DAS REMO-KORR. DURCHGEFUEHRT

FRMC1  SKALAR
BERECHNUNG F—FAKTOR MIT FFAKT FORMEL
FFAKT VON GRUBA MIT N.GE.1

FRMO2  SKALAR
TZ#SIcHMA FORMEL
STGMA VON GRUBA MIT N.EQ.1

FRM33  SKALAR
T2#STGMA*FFAKT FORMEL
STGMA VON GRUBA MIT N.EQ.1
FFAKT AUS DATEN MIT N.EQ.1

FRMO4  SKALAR
TZ*SIGMA® FORMEL
STGMA VON GRUBA MIT N.GT.1

FRMO5  SKALAR
TZ# SUM{LI<SIGMA(L)* DECL)/ (E(L)*STW(L)) > / SUM{LIKDE(L}/STHIL)> FORMEL
STGMA VON GRUBA MIT NoGT.l

FRMN6  SKALAR
TZ# SUMIL)I<SIGMA(LY# DE(L)/STWIL}#*%2 > / SUM{LI<DE(L)/STH(L)*%2> FORMEL
SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.l

FRMCT  SKALAR
TZ# SUMILI<SIGMACL)* DE(L)/ (E(L)#%1.5%STW(L)*%2) > / SUM(LI<DE(L)/STWIL }*%2> FORMEL

SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.1

FRMOB SKALAR

TZ¢ SUMIL)<SIGMLIL)®SIGM2IL)* DEC(L}/STW(LI*42 > / SUMCL)IKDE(L}/STH(L)#**2>

SIGM1  VON GRUBA MIT N.GT.l
SIGM2 VON GRUBA MIT N.GT.1

FORMEL

_LZ_



FRMOS

FRM10

FRM11

FRM12

FRM13

FRM14

FRM15

FRM16

FRM17

FRM18

FRM19

SKALAR

TZ%SIGMI%FFAKT* SUM(L)<SIGM2(L)* DE(L}/STWIL}*%2 > / SUM{LIKDE(L}/STW{L}**2>
SIGM1 VON GRUBA MIT N.EQ.1
SIGM2 VON GRUBA MIT N.EQ.1
FFAKT AUS DATEN MIT N.GT.1

VEKTOR

TZ*SIGMA*PNTIK({G-H}
SIGMA VON GRUBA MIT N.EQ.1
PNTIK VON GRUBA MIT K.EQe0.OR.KaEQ.3

VEKTOR

T2* SUM{LIKSIGMA(L)I*PNTIK{G-H)(L}=* DE{L}/STw(L} > / SUMILIKTE{L)/STHIL}>
SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.l
PNTIK VON GRUBA MIT KoeEQelsDRe.KeEQ.4

VEKTOR

TZ*STIGMA* SUM{LI<PNTIK{G-H)(L)* DE{L)/STW{(L) > / SUMILI<DE(L)}/STH(L}>
SIGMA VON GRUBA MIT Ne.EQ.l
PNTIK VON GRUBA MIT KeEQselsOR.K.EQe4

VEKTOR

TZ*SIGMA*FFAKT#*PNTIK{G—H)

SIGMA VON GRUBA MIT N.EQ.l

PNTIK VON GRUBA MIT K.EQ.0.0R.K.EQ.3
FFAKT AUS DATEN MIT N.EQ.1

VEKTOR .

TZ*SIGMA*XFFAKT* SUM{LI<PNTIK{G-H) (L)* DE(L}/STWIL) > / SUM{LI<DE(L}/STW(LI>
SIGMA VON GRUBA MIT N.EQ.l

PNTIK VON GRUBA MIT KeEQeloeOReKeEQe4

FFAKT AUS DATEN MIT N.EQ.1

VEKTOR

TZ# SUMILIKSIGMALLI*PNTIK{G-H){L}* DE(LYI/STW(L}*%*2 > / SUMILI<DE(LI/STH{L )**2>
SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.1

PNTIK VON GRUBA MIT KeEQeloOReKeEQo4

VEKTOR

TZ*SIGMA*FFAKT* SUM(LIKPNTIK{(G-H)(L)* DE(L}/STW(L)**2 > / SUM{LIKDE{L}/STW{L}>
SIGMA VON GRUBA MIT N.EQ.l

PNTIK VON GRUBA MIT KoEQeloOReK.EQ.4

FFAKT AUS DATEN MIT N.EQ.1

SKALAR

SUM({HW.GT.GI<MATRX{G-H1>
MATRX AUS DATEN MIT N.GE.l

SKALAR

E{G+1)*SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.1

SKALAR
SIGM1*SIGM2

SIGM1 AUS DATEN MIT NeEQ.l
SIGM2 AUS DATEN MIT N.EQ.1

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19
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FRM20

FRM21

FRM22

FRM23

FRM24

FRM25

FRM26

FRM27

FRM28

FRM29

FRM30

SKALAR

SIGMI+SIGM24ec o0 +SIGMN

SIGM1 AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SIGM2 AUS DATEN MIT N,K BELIESIG
eesss AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SIGMN AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SKALAR

SIGM1-SIGM2

SIGM1 AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SIGM2 AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SKALAR

UEBERNEHMEN SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT NsK BELIEBIG

SKALAR

1./ {3.%SIGMA)
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.1

VEKTOR
MATRI{G-H}+MATR2(G—H)+¢ ee oo {G-H)+MATRN{(G—H}
MATR1 AUS DATEN MIT N.GE.l

MATR2 AUS DATEN MIT NoGE.1l

essee AUS DATEN MIT N.GE.1

MATRN AUS DATEN MIT Ne.GEol

VEKTOR

UEBERNEHMEN MATRX(G-H)
MATRX AUS DATEN MIT N.GE.1l

VEKTOR

DE(H)I*SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.1

VEKTOR

24 /3% (E(H)#**1,5-E(H+1)*%1,5)*SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.1

SKALAR

1l.—-SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.l

VEKTOR

2 ¥MATRX(G-H)
MATRX AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG

SKALAR

2./3.%E(G+1)¥*1 ,5%SIGMA
SIGMA AUS DATEN MIT N.EQ.1

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30
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FRM31

FRM32

FRM33

FRM34

FRM35

FRM36

FRM37

FRM38

FRM39

FRM40

FRM41

FRM42

VEKTOR
DE{(G} 24/3.%{E{G)*%1.5~-E(G+1)*x]1,5) DU(G)
DEIG) 22/ 3 *F(E{G)*%]o 5-E{G+1)#*1, 5]} DU(G)
VEKTOR

TZ*MATRX{G~-H)
MATRX AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG

SKALAR

TZ*SIGM I*¥SIGM2%FFAKT

SIGM1 AUS DATEN MIT N.EQ.1
SIGM2 AUS DATEN MIT N.EQ.l
FFAKT AUS DATEN MIT N.EQ.1

SKALAR

UEBERNEHMEN 1/V FUER GRUPPENSATZ
1/7v AUS DATEN MIT N.EQ.l

SKALAR

UEBERNEHMEN CHI
GEWICHT*CHI FUER MATERIALGEWICHTETES CHI
CHI AUS DATEN MIT N.EQ.l

VEKTOR

MATRX{G~H}=0. FUER H.GT.196
MATRX AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG

SKALAR

UEBERNEHMEN MATRX{G—- G+1)
MATRX AUS DATEN MIT NsK BELIEBIG

SKALAR

TZ*SUM{L)I<SIGMA(L)* DE(L)/ (EC(L)**1.5%STR{L}} > / SUMILIKDE(LI/STH(L)}>
SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.l

SKALAR

TZ* SUM{L)<SIGMI(L)I*SIGM2(L)* DE{L)/STW(L) > / SUM{L)<DE(L)/STWILI}>
SIGM1 VON GRUBA MIT N.GT.l
SIGM2 VON GRUBA MIT N.GT.1

SKALAR

SIGMLIL}+SIGM2(L)+eee oa (LI+SIGMNIL)
SIGM1 VON GRUBA MIT N.GT.1

SIGM2 VON GRUBA MIT N.K BELIEBIG
seoee VON GRUBA MIT N,K BELIEBIG
SIGMN VON GRUBA MIT N,K BELIEBIG

SKALAR

REMO-KORREKTUR .

TZxSUM{ I)<STO(I)*SUMI L) <SIGMALL)®*PNTIK(L) *STWR(LI>>/SUM(I)I<SUMILI<KSTWRILI>>
SIGMA VON GRUBA MIT N.GT.1

PNTIK VON GRUBA MIT N.GT.1l

VEKTOR

TZ*STGMAXFFAKT#PNTIK( G~H) MIT (G-G#1)ERSETIT DURCH SIGM1
SIGMA VON GRUBA MIT N.EQ.l
PNTIK VON GRUBA MIT N.EQ.1
FEFAKT AUS DATEN MIT N.GE.1
SIGM1 AUS DATEN MIT N.EQ.1

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42
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Steuerfile

I. Querschni ttsangaben
Fir jeden zu berechnenden Querschnittstyp sind folgende Angaben enthalten:

Name Bedeutung Inhalt
NAME Name des zu berechnenden Querschnittstyps, 8 Zeichen
K1 Kennziffer fiir die Art der nachfolgenden Neutronen-— 0 ohne Bedingung
fluBRberechnung 1 nur fiir nachfolgende Diffusionsrechnung
2 nur fir nachfolgende Pl-Rechnung
3 nur fir nachfolgende SN-Rechnung
K2 Kennziffer fiir Sonderbehandlung Wasserstoff 0 ohne Bedingung
1 nur fiir Wasserstoffsonderbehandlung
2 nicht fiir Wasserstoffsonderbehandlung
K3 Kennziffer fiir Standardtyp 0 kein Standardtyp
1 Standardtyp
K4 Kennziffer Skalar—Vektortyp 0 Skalartyp
1 Vektortyp
K5 Kennziffer fiir Berechnung des Querschnittstyps 0 ohne Bedingung
wenn Wasserstoff als Material vorliegt 1 nicht fiir Material Wasserstoff
2 qnur fiir Material Wasserstoff
NRFRG Nummer der Formelgruppe
NTGRB Anzahl der zur Berechnung von GRUBA bendtigten
Querschnittstypen in NAMGRB
NTDAT

Anzahl der zur Berechnung bendtigten, bereits
berechneten Querschnittstypen in NAMDAT

- 1€ -



Name Bedeutung Inhalt
KMISCH Kennziffer fiir die Berechnung mischungsabhingiger 1 Materialunabhingig
Querschnitte aus den materialabhingigen Querschnit— | 2  Summe {iber Skalartypen
ten 3 Summe iiber Vektortypen
4  Summe fiir Diffusionskonstante
5 nicht definiert fiir Mischung
6 Summe {iber materialabhingige Spaltspektren
NAMGRB Namen der zur Berechnung von GRUBA bendtigten
Typen 8 Zeichen
NAMDAT Namen der zur Berechnung bendtigten, bereits frither

berechneten Typen 8 Zeichen

_ZE...



IT. Formelangaben

Fiir jede Formelgruppe sind folgende Angaben enthalten:

NFR Anzahl der zur Formelgruppe gehdrenden Formeln

Zu jeder Formel der Formelgruppe

NRFR Nummer der Formel in GRUCAL

KF1 Kennziffer fiir Berechnung nach der jeweiligen 0  ohne Bedingung
Formel, wenn Wasserstoff als Material verliegt 1  Formel nicht fiir Wasserstoff
2  TFormel nur fiir Wasserstoff

NTB Anzahl der zur Berechnung nach dieser Formel bendtigten
Typen

NRT Nummern der zur Berechnung nach dieser Formel benStigten \
Querschnittstypen, wenn alle in den Querschnittsangaben ange-
gebenen Querschnittstypen durchnumeriert werden w
]
KBDG Bedingungen fiir alle zur Berechnung des Quer- Im Folgenden bedeuten:

schnitts nach dieser Formel bendtigten Typen N Anzahl Daten

K Verarbeitungskennziffer
.1

B

.G
G

HO

N

N 1

N 1

K.EQ.0. @R.K.EQ.3
K

k

-

EQ.
.EQ.1.0R.K.EQ.4
eine Bedingung

Ut B W N — O
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3.3 Beispiel fiir einen Steuerfile

Der makroskopische Einfangquerschnitt Zeapt eines Materials soll be-

rechnet werden als

TZ % ocapt x fcapt

Ocapt
K

oder S
TZ % K tot
S 1
K
K ztot
Dabei bedeuten:
S Summe
TZ Teilchenzahl
Ocapt mikroskopischer Einfangquerschnitt des Materials
fcapt Abschirmfaktor des Materials in der Mischung
Ztot makroskopischer totaler Querschnitt der Mischung
K Intervallindex bei Intervalleinteilung einer Gruppe

In GRUCAL stehen u,a. folgende Formeln zur Verfligung:

Nr. Formel zur Berechnung bendtigte
Querschnitte
] Berechnung f - Faktoren f
3 TZ 2 o % £ o £
4 T2 xS (o /5K )/ S (1./2% ) o
K tot K tot

Die zur Berechnung bendtigten Teile des Steuerfiles haben folgenden

Aufbau:
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Querschnittsangaben:

jas >,
csub B :
NAME K1 K2 K3 K4 K5 E g5 g S E =
FCAPT 1 1 0 5 FCAPT
SCAPT 2 1 1 2 SCAPT  FCAPT
Namen benStigter Querschnitts-—
typen
Anzahl bendtigter bereits berechne-
ter Typen
L Anzahl von GRUBA bendtigten Typen
— Formelgruppennummer
Formelangaben:

NFR | NRFR KFl NTB NRT KBDG

Formelgruppe | 1
1 1 1 0
Formelgruppe 2 2
2 12 11
1 1 2
Bedingungen

Nummern aus Querschnittsangaben
der ben&tigtenQuerschnittstypen

Anzahl bendtigter Typen

- Formelnummer

Betrachten wir Formelgruppe 2. Sie besteht aus zwei Formeln.

Formel 3 bendtigt 2 Querschnittstypen, ndmlich den 1. SCAPT, und den

2., FCAPT, aus den Querschnittsangaben, mit jeweils einem Wert.

Formel 4 bendtigt einen Querschnittstyp, und zwar den ersten aus den
Querschnittsangaben, also SCAPT, mit mehr als einem Wert, d.h. der Quer-

schnitt muB intervallabhdngig gespeichert sein.

04 .. . ’ K *
Der zur Wichtung bendtigte Querschnitt Etot wird vor Berechnung der
Querschnittstypen fiir die einzelnen Materialien berechnet, sein Name

wird dem Steuerfile entnommen.
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3.4 Aufbau des Steuerfiles

Der Steuerfile besteht aus drei Sitzen,

Satz 1 enthdlt die Querschnittsangaben
aufer den Namen

Satz 2 die Querschnittsnamen

Satz 3 die Formelangaben

Folgende Tabelle gibt den Aufbau der SHitze an,

Stelle kennzeichnet die Dezimalstelle in dem betrachteten Wort,

die niedrigste Dezimalstelle wird mit 1 bezeichnet.



Satz Wort Stelle Inhalt Bedeutung
I 1 NDAT Anzahl Daten
2 NTYPB Anzahl der durch den Steuerfile zu berechnenden Querschnitts-
typen
Fiir jeden zu berechnenden Querschnittstyp I, I = 1, NTYPB TWert 3 bis Wert 7

3 4 K1 Kennziffer Art NeutronenfluBberechnung
3 K2 Rennziffer Sonderbehandlung Wasserstoff
2 K3 Kennziffer Standardtyp
1 K4 Kennziffer Skalar-Vektor-Typ

4 NADRN Anfangsadresse der Namen im 2.Satz der zur Berechnung bendtig- (L

ten Querschnittstypen ~

5 3 K5 Kennziffer Berechnung, wenn Material Wasserstoff !
1 NRFRG Nummer Formelgruppe

6 2 NTGRB Anzahl zur, Berechnung von GRUBA bendtigten Querschnittstypen
1 NTDAT Anzahl zur Berechnung aus Daten bendtigten Querschnittstypen

7 KMISCH Kennziffer Berechnung wirkungsabhingiger Querschnitte

2 1 NDAT Anzahl 8-byte Daten
2~ (NTYPB+1) NAME Namen der zu berechnenden Querschnittstypen
(NTYPB+2)u. £, NAMGRB Namen der zur Berechnung jeweils eines Typs bendtigten
NAMDAT Querschnittstypen
NAMW Namen des zur Wichtung zu benutzenden Querschnittstypes




Satz Wort Stelle Inhalt Bedeutung
3 1 NDAT Anzahl Daten
2 NFRGR Anzahl Formelgruppen
Fiir jede Formelgruppe I, I = 1, NFRGR Wort 3 bis 8 ®
NADRF Anfangsadresse der Angaben zur ersten Formel der Formelgruppen
NFR Anzahl Formeln der Formelgruppen
Fiir jede Formel der Formelgruppe Wort 5 bis 8
5 2 NRFR Nummer der Formel
1 KF1 Kennziffer Benutzung Formel, wenn Material Wasserstoff
6 NTB Anzahl zur Berechnung mit der Formel ben&tigten Querschnittstypen
7 NTB NRT Nummer zur Berechnung bendtigter Querschnittstypen
1
8 NTB KBDG Bedingungen fiir die zur Berechnung bendtigten Querschnittstypen

i
W
o]

i
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3.5 Aufnahme des Steuerfiles

Zur Erstellung eines Steuerfiles besteht ein Aufnahmeprogramm, dessen
Liste in 5 enthalten ist. Die Eingabe ist formatgebunden, ihr Aufbau
entspricht weitgehend der Beschreibung in 3.2 und ist im Detail dem
Kommentar der Programmliste 5 zu entnehmen. Liste 3 enthilt die
Eingabe fiir einen Steuerfile fiir 208-Gruppenrechnungen. Der Steuerfile

wird auf Fortran-Einheit 1 erstellt.

3.6 Berechnungsvorschriften fiir 26—, 208- und 275-Gruppen-Rechnungen

Liste 4 enthilt die Berechnungsvorschriften fiir 208-Gruppen~Rechnungen.
Die 208-Gruppen—Rechnungen umfassen sowohl die 26-Gruppen-Rechnungen mit
nur gruppenabhingigen Wirkungsquerschnitten (Ausnahme REM@-Korrektur)

als auch 275-Gruppen-Rechnungen mit nur intervallabhingigen Wirkungs-
querschnitten., Ein GroBfteil der physikalischen Uberlegungen stiitzt sich
auf Ausarbeitungen von Herrn H. Huschke /4/ /5/. Die zu einem Steuerfile
(26-, 208~ und 275-Gruppen) gehdrenden Berechnungsvorschriften k¥nnen

jederzeit mit GRUCAL ausgedruckt werden.



QUERSCHNITTSTYPEN

Nl vl n ol
SORNCUVPWNNHOOONOUNIDWN -

[
—

NN NN
(513 SNV

NN
@~

[FRVIE N
30

Wt W
S WN

PP DWLWLWW
WN=CODoIeWm

+H
»

45
WICHT:
WREM:z

Q000
12345

FCAPT
FFISS
FELSC
FT0T1
FELSL
FTR
CHI
17V
SCAPT
SF1ISsS
SE

SI
SN2N
NUSF
SBEH
SME
SMI
SMNZ
SMN2N
SBE
S8l
SBN2N
SREM
STOT
STOTH
STOT1
MSE1
STR
SBEHL
SME1
SBE1
STRB1
DIFKO
SMTOT
SMTH
SME1H
DE
SBHO1
SMEQ1
SMG1H
MSEQ
STRTR
SBEDL
STRBO
DIFK
STOTW

[pjalele)
6789

0
0
s}
2000
2000

111
012

GO DBV DR W s 1t e

PRNNNONNOUWNHWBOWENNWRNNNNUAONNMNNNMNMOUWOWNNNMNDNNNNDRRPOOOB W 0 b

12222
90123

FCAPT
FFISS
FELSC
FTO0T
FELSC
FTR
CHI
/v
SCAPT
SFISS
SELSC
SINSC
SN2N
NUE
SBEHO
SELSC
SINSC
SNZN
SMN2
SBEH
SMI
SMN2N
SCAPT
SCAPT
SCAPT
STOTH
SELSC
STR
SBEH1
SELSC
SBEH1

STRB1
SME
SMTOT
SME1

SBEH1
SELSC
SMEQ]
SELSC
STR

SBHO1
STRTR
STRBO

22222 23333
45678 90123

FCAPT
FFISS
FELSC

SFISS
SELSC
POEIK SBEH FELSC
POTIIK
POIIK

SME
SFISS SBE SBI SBN2N

SFISS SE SI SN2N
SELSC SINSC SFISS SN2N

FTOT1 STOT

MUEL FELS1

FTR STOT1 MSE1
SELSC

P1lEIK SBEH1 FELS1
SME1

SBE1l

SMI SMN2N

SELSC
P1EIK SBHO1 FELS1

MUEL SE

FTR STOT MSEQ
SMED]

SBEO1

LISTE

STEUERFILE FUR 208 GRUPPEN
EINGABE FUR DAS
AUFNAHMEPROGRAMM
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FORMEL GRUPPEN

S
]

10
11

12
13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

0Co
123

10
350
340

30
40

20
40

190

20
50

130
140
110
262
100
120
110
290

170
180

170
200

200
400

80
33¢

210
30

139
160
150
272

170
300

230

20
70

240

250

CC0000111111111122222
4567890123456T€901234

1 1
1 1
1 1
2 12
1 1
1 1
1 1
2 12
1 1
1 2
3 124
3 124
2 12
1 3
2 12
2 12
2 12
1 1
1 2
1 1
1 1
5 12345
5 12345
5 12345
2 12
3 123
2 34
2 12
3 124
3 124
2 12
1 3
1 2
1 1
1 1
1 1
1 2
3 123
1 1

130
140

o o O

55555

15555
25555

22
110

11
10

13¢
140
24

23
24
25

26

27

28

310
200

30
60
220

20
380

131
111
141
272

190
390

HMWNW R NN O

NN

124
12
124

23
12

131
24
141

11
22
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BERECHNUNGSVORSCHRIFTEN QUERSCHNITTSTYPEN

Tz
SUM(K)<a o>
e "
DE(L)
u

cu
STHIL)
L

G

H

(G—H)

N

K

MAT HZ
OIFF-RECH.
P1-RECH.
SN-RECH.
H2SONDER
REMO-KORR.
STD(I}
STWR{L}

I

MAT . REMO

TEILCHENZAHL DES MATERIALS IN DER MISCHUNG
SUMME UEBER K VON ...

MITTLERE ENERGIE DER GRUPPE
ENERGIEINTERVALL DER STUETZPUNKTE

LETHARGIE DER MITTLEREN ENERGIE DER GRUPPE
DIFFERENZ DER LETHARGIEN DER GRUPPENGRENZEN
SIGMA TOTAL ZUR WICHTUNG MIT STOTW
STUETZPUNKTINDEX

BETRACHTETE GRUPPE G

EINSTREUGRUPPE H

STREUWERT AUS GRUPPE G NACH GRUPPE H

ANZAHL DATEN

VERARBEITUNGSKENNZIFFER

FALLS ALS MATERIAL WASSERSTOFF VORLIEGT
NACHFOLGENDE DIFFUSIONSRECHNUNG

NACHFOL GENDE P1-RECHNUNG

NACHFOLGENDE SN-RECHNUNG

WASSERSTOFF SUNDERBEHANDLUNG

REMO~-KORREKTUR DER ELASTISCHEN STREUNG
STOSSDICHTE

SIGMA TOTAL ZUR WICHTUNG REMO-KORREKTUR MIT
FEINGRUPPENINDEX, 14 FEINGRUPPEN PRO GRUPPE
MATERIAL, FUER DAS REMO-KORR. DURCHGEFUEHRT

FCAPT SKALAR

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FCAPT
FCAPT VDN GRUBA MIT N.GE.l

FFISS SKALAR

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FFISS
FFISS VON GRUBA MIT N.GE.l

FELSC SKALAR

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FELSC
FELSC VON GRUBA MIT N.GE.l

FTOT1 SKALAR NUR P1-RECH.

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FTOT

FTOT

VON GRUBA MIT N.GE.1

FELS1 SKALAR NUR P1-RECH.

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FELSC
FELSC VON GRUBA MIT Ne.GEel

FTR SKALAR

BERECHNUNG F-FAKTOR MIT FTR

FTR VON GRUBA MIT N.GE.l
CHI SKALAR STANDARD
UEBERNEHMEN CHI
GEWICHT*CHI FUER MATERIALGEWICHTETES CHI
CHI VON GRUBA MIT N,K BELIEBIG

17v SKALAR STANDARD

UEBERNEHMEN 1/V  FUER GRUPPENSATZ

/v

VON GRUBA MIT N,K BELIEBIG

LISTE

BERECHNUNGSVORSCHRIFTEN FUR
208 -GRUPPEN -RECHNUNGEN

FORMEL 1
FORMEL 1
FORMEL 1
FORMEL 1
FORMEL 1
FORMEL 1
FORMEL 35
FORMEL 34
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SCAPT

SFISS

SE

SI

SN2N

NUSF

SBEH

SME

SKALAR STANDARD
TZ*SCAPT*FCAPT

SCAPT VON GRUBA
FCAPT AUS DATEN

TZ*SCAPT*
SCAPT VON GRUBA

SKALAR STANDARD
TI*SFISS*FFISS

SFISS VON GRUBA
FFISS AUS DATEN

TI#SFISS*
SFISS VON GRUBA

SKALAR
TZ*SELSC*FELSC
SELSC VON GRUBA
FELSC AUS DATEN

TZ*SELSC*
SELSC VON GRUBA

SKALAR

TZ#*SINSC
SINSC VON GRUBA

TZ*#SINSC*
SINSC VON GRUBA

SKALAR

TZ*SN2N
SN2N VON GRUBA

TZ#SN2N *
SN2N VON GRUBA

SKALAR STANDARD
NUE *SFISS

NUE VON GRUBA
SFISS AUS DATEN
SKALAR STANDARD

TZ*SBEHC

MIT
MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT

MIT
MIT

Ne.EQ.1l
NoGE.1

NeGTol

N.EQ.l

NoGE.1

N.GT.1

N.EQ.1

N.GE.1

NeGT,1

N.EQ.1

N.GT.1

Ne.EQ.1

NeGTa1l

NeGE.1
NeGE.1

SBEHO VON GRUBA MIT N.EQ.l

TZ% SUM(L)IKSELSC(L}* DE(L}/ (EC(LI®STHW(L)) > / SUM(LIKDE(L)/STW(L)>

SELSC VON GRUBA

VEKTOR

MIT

NeGTal

TZ#SELSC*FELSC*POEIKIG-H)

SELSC VON GRUBA

MIT

N.EQe.l

NUR H2SCNDER

POEIK VON GRUBA MIT KeEQeOeOR:KeEQe3
FELSC AUS DATEN MIT N.GE.l

NUR MAT ,H2

FORMEL 3

FORMEL ¢4

FORMEL 3

FORMEL 4

FORMEL 3

FORMEL 4

FORMEL 2

FORMEL 4

FORMEL 2

FORMEL 4

FORMEL 19

FORMEL 2

FORMEL 5

FORMEL 13
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SMI

SMNZ

SMN2N

SBE

SBI

SBN2N

SREM

TZ*SELSC*FELSC* SUM{LJI<POEIK{G-H)} (L}* DE{L}/STWIL) > / SUM{LIKDE(L)I/STW(L)>
SELSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

POEIK VON GRUBA MIT KoEQeloOReKeEQe4

FELSC AUS DATEN MIT N.GE.1l

TZ% SUMIL)ICSELSC{L)I*POEIK(G-H)(L}* DE{LI/STHIL) > /7 SUM{LI<DE(L)}/STHW(L}>
SELSC VON GRUBA MIT N.GT.l
POEIK VON GRUBA MIT KeEQeloOR.KeEQe4

DE{H}*SBEH
SBEH AUS DATEN MIT N.GE.l

VEKTOR

TZASINSC*POIIK(G-H}

SINSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

POIIK VON GRUBA HMIT K.EQ.0.0OR.K.EQ.3

TZ#SINSC* SUM{LIKPOIIK{G-H) (L} DE(L)/STW{L) > / SUMILI<KDE{L)}/STHIL)}>
SINSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

POTIK VON GRUBA MIT KeEQeleOReKoEQe4

TZ# SUM{L)I<KSINSC(LI*PQITK{(G-H}{L}* DE(L)}/STW(L) > / SUMIL)I<DE(L)}/STW{L)>
SINSC VON GRUBA MIT N.GT.l

POIIK VON GRUBA MIT KoeEQeloOReKoEQe4

VEKTOR

TZ*SN2N *POIIK{G-H)

SN2N VON GRUBA MIT N.EQ.1

POIIK VON GRUBA MIT K.EQe0.OR.K.EQ.3

TZ*SN2N * SUM{L)I<POIIK{G-H) (L)* DE{L}/STW(L} > / SUM(LI<KDE(L)/STW(L}>
SN2ZN VON GRUBA MIT NoEQ.l

POIIK VON GRUBA MIT KeEQeloOReKeEQW%

TZ* SUM(L)I<SNZ2N (L}*PCIIK{G-H) {L)* DE(L}/STW(L} > / SUM(LI<DE(L}/STH{L)>
SN2N VON GRUBA MIT NeGT.1l

POIIK VON GRUBA MIT KeEQelaOReK.EQoe4

VEKTOR

2.%SMN2 (G-H)
SMN2 AUS DATEN MIT NeGE.l

SKALAR

SUM{HeGT<GI<KSME (G—H)>
SME AUS DATEN MIT N.GE.1

E{G+1)*SBEH
SBEH AUS DATEN MIT NeGE.l

SKALAR

SUM(H.GT.GIKSMI  {(G-H)}>
SMI AUS DATEN MIT N.GE.1l

SKALAR

SUM(HeGToGI<SMN2N{G-H}>
SMN2N AUS DATEN MIT NeGE.l

SKALAR STANDARD

SCAPT+SFISS+SBE +SBI  +SBN2N

NUR MAT.H2

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

" FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

11

26

1¢

12

11

10

12

11

29

17

18

17

17

20

_77...



STOT

STOTH

$T071

MSE1

STR

SCAPT AUS DATEN
SFISS AUS DATEN
SBE AUS PATEN
S8l AUS DATEN
SBN2N AUS DATEN

SKALAR STANDARD

SCAPT+SFISS+SE

SCAPT AUS DATEN
SFISS AUS DATEN
SE AUS DATEN
SI AUS DATEN
SN2N AUS DATEN

SKALAR

MIT
MIT
MIT
MIT
MIT

+51
MIT
MIT
MIT
MIT
MIT

NUR

N,K BELIEBIG
N, K BELIEBIG
N,K BELIEBIG
NsK BELIEBIG
NyK BELIEBIG

+SN2N

N»K BELIEBIG
N+K BELIEBIG
N,K BELIEBIG
N,K BELIEBIG
N,K BELIEBIG

P1-RECH.

SCAPT+SELSC+SINSC+SFISS+SN2N

SCAPT VON GRUBA
SELSC VON GRUBA
SINSC VON GRUBA
SFISS VON GRUBA
SN2N VON GRUBA

SCAPT{L)4+SELSC(L)}+SINSCI{L)I+SFISS(LI+SN2N (L}

SCAPT VON GRUBA
SELSC VON GRUBA
SINSC VON GRUBA
SFISS VON GRUBA
SN2N VON GRUBA

SKALAR
TZ#STOTH*FTOT1

STOTH AUS DATEN
FTOT1 AUS DATEN

TZ% SUM(LIKSTOTH(L)}* DE(L}/STW(L)*%2 > / SUM({LIKDE(L)}/STW(L }¥*2>

MIT
MIT
MIT
MIT
MIT

MIT
MIT
MIT
MIT
MIT

NUR

MIT
MIT

N.EQ.1

N,K BELIEBIG
NyK BELIEBIG
N,K BELIEBIG
N,K BELIEBIG

NeGT.1

N,K BELIEBIG
NsK BELIEBIG
NsK BELIEBIG
N;K BELIEBIG

P1-RECH.

NoEQ.1
N.EQ.1

STOTH AUS DATEN MIT N.GT.1

UEBERNEHMEN STOT
STOT AUS DATEN

SKALAR

TZ#* SUM{L)<SELSC{L)®MUEL (L)* DE{L})/STWIL)**2 > / SUM{LIKDE(L}/STW(L)**2>

MIT

NUR

NsK BELIEBIG

P1-RECH.

SELSC VON GRUBA MIT N.GT.l
MUEL VON GRUBA HNIT NeGT.l

TZ#*SELSC*MUEL *FELS1

SELSC VON GRUBA
MUEL VON GRUBA
FELS1 AUS DATEN

SKALAR STANDARD

STOT1-MSEl
STOT1 AUS DATEN
MSE1 AUS DATEN

TZ#STR *FTR
STR VON GRUBA
FTR AUS DATEN

MIT
MIT
MIT

MIT

MIT

MIT
MIT

N.EQ.1
NeEQal
NeGEel

NeEQ.1

NeEQ.1

NeEQ.1
NeGE.1

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORKEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

20

20

40

22

33

21
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SBEH1

SME1

SBEl

STRB1

DIFKO

SMTOT

SMTH

SME1H

CE

SKALAR STANDARD NUR P1-RECH. NUR H2SCONDER NUR MAT.H2

TZ¥SBEHL
SBEH1 VON GRUBA MIT N.EQ.l

TZ* SUMIL)I<SELSCELYI* DE(L}/ (E(L)**L.5%STW{L)*%2) > / SUMILIKDE{L)/STHIL)I**2>
SELSC VON GRUBA MIT NeGT.1l

YEKTOR NUR P1-RECH.

TZ*SELSC*FELS1*P1EIKI{G-H)

SELSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

PIEIK VON GRUBA MIT K.EQeU.OR.K.EQ.3

FELS1 AUS DATEN MIT Ne.GE.1

TZ*SELSC*FELS1* SUM(LI<KPLEIK(G-H) (L})* DE(L)}/STW{L)**2 > / SUM{LIKDE(L}/STH(L}>
SELSC VON GRUBA MIT N.EQ.1l

P1EIK VON GRUBA MIT KoEQel+OR.K,EQ.4

FELS1 AUS DATEN MIT N.GE.l

TZ* SUM{L)<SELSC{L}*PLEIK{G-H)}{L})* DE{L)/STHW(L)}**2 > / SUM{L)I<DE(L)/STW{L)*%x2>
SELSC VON GRUBA MIT N.GT.l

P1EIK VON GRUBA MIT KeEQeleOR.K.EQ.4

2e/3e*¥({E{H)**],5-E(H+1}%*]1, 5) *SBEH1
SBEH1 AUS DATEN MIT N.GE.l

SKALAR NUR PL-RECH.

SUM{H.GT.GI<SME1l {G-HI>
SME1 AUS DATEN MIT N.GE.1l

24/3.%E(G+1)**1, 5¥SBEH1
SBEH1 AUS DATEN HMIT N.GE.l

SKALAR NUR P1-RECH.

STR +SBEl

STR AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SBE1 AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SKALAR STANDARD

1./ (3.%5TRB1}
STRB1 AUS DATEN MIT N.GE.1

VEKTOR STANDARD NICHT H2SCNDER

SME  [G-H)}+SMI  (G-H} +SMN2N(G-H)

SME AUS DATEN MIT 'NsK BELIEBIG

SMI AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG

SMN2N AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG

VEKTOR STANDARD NUR H2SONDER NICHT MAT.H2

UEBERNEHMEN SMTOT(G-H)
SMTOT AUS DATEN MIT N.GE.l

VEKTOR STANDARD NUR P1-RECH. NUR HZ2SONCER NICHT MAT.H2

UEBERNEHMEN SME1l (G-H)
SHMEL AUS DATEN MIT N.GE.l

VEKTOR STANDARD
DE(G) 20/ 3 *¥{E(G)*%1.5-E(G+1)*¥1.5) DuU{G)

DE(G) 2e/3. % (E(GI*¥*1,5~E{G+1}**1,5) puie)

NUR MAT.H2

FORMEL

FORMEL

FOURMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

Ny
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16
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27
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20

23

24

25

25

31
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SBHO1

SMEOL

SMO1H

MSEO

STRTR

SBEC1

STRBO

DIFK

SKALAR NUR SN-RECH. NUR HZSCNDER NUR MAT .H2

TZ*SBEH1
SBEH1 VON GRUBA MIT N.EQ.1l

TZ#SUM(L}<SELSC{L)* DE(L)/ (E{L)*%L.5*STW(L)) > / SUM{LIKDE(L}/STW(L}>
SELSC VON GRUBA MIT N.GT.1

VEKTOR NUR SN—-RECH.

TI*SELSC*FELS1*PLEIK(G-H)

SELSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

P1EIK VON GRUBA MIT K.EQ.0.OR.K.EQ.3
FELS1 AUS DATEN MIT N.EQ.1

TZ%* SUMIL)<SELSC{L)*P1EIK{G-H){L)* DE(L}/STWIL} > / SUM(LI<DE(L)}/STHIL)}>
SELSC VON GRUBA MIT N.GT.1
PLEIK VON GRUBA MIT K.EQ.1l.0R.K.EQ.4

TZ*SELSC*FELS1* SUM(LI<PLEIK{(G-H) (L)% DE{L)/STW{L} > / SUM(L)IKDE{L)/STWIL)>
SELSC VON GRUBA MIT N.EQ.1

P1EIK VON GRUBA MIT K.EQ«lsOR.K.EQe4

FELS1 AUS DATEN MIT N.EQ.1

24 /3% (E(H) *¥*%]1.5~E{H+1)*%*]1,5) %*SBHO1
SBHOL AUS DATEN HMIT N.EQ.1l

VEKTOR STANDARD NUR SN-RECH. NUR H2SONDER NICHT MAT.H2

UEBERNEHMEN SMEOQ1(G~H)
SMEOL AUS DATEN MIT N.GE.1

SKALAR NUR SN-RECH.
MUEL =*SE

MUEL VON GRUBA MIT N.EQ.1
SE AUS DATEN MIT No.EQ.l

TZ% SUM(L)I<SELSC(LI®MUEL (L)}* DE(L}/STW{(L} > / SUMULI<DE(L)}/STW{(L}>
SELSC VON GRUBA MIT N.GT.1
MUEL VON GRUBA MIT N.GT.1

SKALAR STANDARD NUR SN-RECH.
STOT -MSEQ

STOT AUS DATEN MIT N.EQ.1
MSED AUS DATEN MIT N.EQ.1
TZ#STR *FTR

STR YON GRUBA MIT N.EQ.1
FTR AUS DATEN MIT N.GE.1
SKALAR NUR SN-RECH.

SUM{H.GT.GI<SMEOL{G-H)>
SMEQL1 AUS CATEN MIT N.GE.1l

24/3«*¥E(G+1)%%] 4 5%SBHOL
SBHO1 AUS DATEN MIT N.GE.1

SKALAR NUR SN-RECH.
STRTR+SBEO1

STRTR AUS DATEN MIT N,K BELIEBIG
SBEQ1 AUS DATEN MIT N.K BELIEBIG

SKALAR STANDARD NUR SN-RECH.

1./ {3.*STRBG)
STRBO AUS DATEN MIT N.GE.l

NICAT MAT.H2

NICHT MAT.HZ

NICHT MAT.H2

NUR MAT.H2

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL

FORMEL
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39
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4, Zusammenfassung von Materialnamen in Gruppensatztabellen

Zu einem Material k&nnen, bedingt durch verschiedene Ausgangsdaten
auf KEDAK /3/ oder Wichtungsfunktionen bei der Energiemittelung der
Wirkungsquerschnitte, mehrere Gruppenkonstantensdtze fiir den gleichen

Wirkungsquerschnittstyp bestehen.

Die Speicherﬁng dieser Gruppenkonstanten auf GRUBA /1/ erfolgt unter
einem aus acht Zeichen bestehenden Materialnamen, dessen erste fiinf
Zeichen das Material und dessen letzte drei Zeichen die Ausgangsda-
ten und die Wichtungsfunktion kennzeichnen. Materialien mit Ausgangs—
daten der gleichen Quelle und gleicher Wichtungsfunktion k&nnen zu

einem Gruppensatz zusammengefaft werden.

Die Gruppensatztabelle gibt dem Benutzer die Msglichkeit, ohne Kennt-
nis der speziellen Kennzeichnung mit den Materialien eines Gruppen-—
satzes zu arbeiten. In diesem Falle sind nur die ersten fiinf Zeichen
des Materialnamens anzugeben. Ferner ist in der Gruppensatztabelle
die Zuordnung des Spaltspektrums CHI und der mittleren Neutronenge-

schwindigkeit 1/V zu einzelnen Materialien enthalten.

4.1 Auswahl des gruppensatzabhidngigen Materialnamens

Gibt der Benutzer in der Mischungseingabe fiir eine Mischung einen
Gruppensatznamen an, wird in GRUCAL mit Hilfe der Gruppensatztabelle
der wirkliche Materialname mit Kennzeichnung in den letzten drei Zei-
chen bestimmt. Dazu werden die ersten fiinf Zeichen des angegebenen
Materialnamens mit den ersten fiinf Zeichen der Materialnamen des ange-
gebenen Gruppensatzes auf Ubereinstimmung {iberpriift. Diese Bestimmung
entfdllt, wenn in der Eingabe ein vollstidndiger Materialname mit Kenn-
zeichnung angegeben wird, dann wird mit dem angegebenen Material ge—
arbeitet. Wird in einer Mischung kein Gruppensatz angegeben, miissen
fiir diese Mischung die vollen Materialnamen mit Kennzeichnung ange-

geben werden.
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In der Druckausgabe und bei materialabhingigen Querschnitten auf
dem SIGMiV-File erscheinen stets die vom Benutzer in der Eingabe

angegebenen Materialnamen.

4,2 Ubernahme von CHI und 1/V

Auf GRUBA sind die gruppenabhidngigen Werte fiir das nicht material-
abhdngige Standardspaltspektrum CHI und die nicht mischungsabhingige
mittlere Neutronengeschwindigkeit 1/V formal einem beliebigen Mate-
rial zugeordnet (z.Zt. CHI zu AL, !/V zu U 235). Diese Zuordnung ist
in der Gruppensatztabelle festgehalten., Die Namen der Materialien,
von denen CHI bzw. 1/V zu ilibernehmen sind, werden in GRUCAL bei An-
gabe eines Gruppensatzes aus der Gruppensatztabelle entnommen, wenn

sie nicht in der Eingabe angegeben sind.

Wird kein Gruppensatz benutzt, sind die entsprechenden Materialien
in der Eingabe anzugeben. Diese Angabe entfdllt fiir eine Mischung
fiir das Spaltspektrum CHI, in der das Spaltspektrum aus den material-

abhdngigen Daten berechnet wird.

4.3 Aufbau der Gruppensatztabelle

Die Gruppensatztabelle hat folgenden Aufbau:

1 Satz 1

Anzahl Gruppensdtze

fir jeden Gruppensatz folgender Satz
Anzahl Daten des Satzes in 4-byte Worten
Name des Gruppensatzes

Name des Materials, von dem 1/V zu {ibernehmen ist
(8 Zeichen)

Name des Materials, von dem CHI zu {ibernehmen ist
(8 Zeichen)

Anzahl Materialien des Gruppensatzes

Materialnamen (8 Zeichen)

4.4 Erstellen der Gruppensatztabelle

Liste 6 im Anhang enthdlt das Aufnahmeprogramm. Die Eingabe-

beschreibung ist in Form von Kommentaren enthalten.
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5. Berechnung der Resonanzselbstabschirmungsfaktoren

Der material- und mischungsabhingige Resonanzselbstabschirmungs-
faktor f fiir einen Querschnittstyp (im weiteren kurz f-Faktor) ist
abhdngig von der Energiegruppe i, dem Untergrundquerschnitt 9 und
der Temperatur T. Da der f£-Faktor nur an wenigen Stiitzpunkten fiir
Energie (flir energieabhdngige Speicherung), R und T gespeichert
wird, sind bei der Berechnung Interpolationen notwendig, die in

folgender Reihenfolge ausgefiihrt werden:

1. Energieinterpolation
2. o, Interpolation

3. Temperaturinterpolation

5.1 Epergieinterpolation

Schwach energieabhingige f-Faktoren werden auf GRUBA nicht gruppen-—
abhidngig gespeichert sondern energieabhiingig fiir nur wenige Energie—

stiitzstellen.

Der gruppenabhingige f-Faktor wird durch Interpolation fiir die mittlere

Energie der Gruppe i bestimmt /4/.

Es seien
£ f-Faktor zu der Energie E|
f2 f~Faktor zu der Energie Ej
E = 0,5 % (Ei + Ei+])

Der zu der mittleren Energie E der Gruppe i gehdrende f-Faktor ergibt

sich zu:

a) fir £} < £2< 0.9999

]' 7

f = 2 2 2 InE - InEj
1-£ 1-f9 f e e
1 + % {— 5 lZJ} InEp~1nE}

f1 l—fl f2
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b) flir f1 < 0.9999 und f2 > 0.9999

Es wird gesetzt: f2 = 0.9999

Berechnung nach a)

c)  fiir 0,9999 > £, > f2

+f2
2

f

£ =

d) fiir f] > 0.9999 und f2 > 0.9999

f = l.

5.2 oy-Interpolation /7/

. K .. , , .
Der Untergrundquerschnitt % fiir das Material K einer Mischung

mit M Materialien wird berechnet zu

M .
o W ool
K j#K
o =
0 K
N

wobei
NJ die Teilchenzahl
.oiot der zur Berechnung der Selbstabschirmung bendtigte totale

makroskopische Wirkungsquerschnitt

des Materials j bedeuten.
Die f-Faktoren sind an den ¢ Stiitzstellen

o, = O. 10,1-1 i=2,7

gespeichert. Dabei wird vorausgesetzt, daB aus physikalischen Grlinden

alle gespeicherten f-Faktoren grdfer als O. sind.

f-Faktoren gleich 1. filir die groBen Werte von ¢ werden nicht ge-

speichert, falls sie fiir alle folgenden o-Werte ebenfalls 1. sind.
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Die f-Faktoren werden mit der Formel

g + a
[¢]

g +b
o]

fiir den vorliegenden Wert von gpinterpoliert.

E s elten o, < < g,
s mige gelt o Go 01+1

Zur Berechnung von a und b sind folgende Fille zu unterscheiden:

a) /1.0 - fi/ > 1.0E-4
/1.0 - fi+l/>l.OE—4

£ % Tiag ) )
. S (l'fi+l) -0, (l--fi )
f 2 . f 2
i+l 1
2
a = fi b -4 (]"fj_z)
b) /l.O-fi/ > 1.0E-4
/1.o—fi+1/ < 1.0E-4
a = 10,
g, + 10,
b = - g
f,2 1
1
c) /1.0 - fi/ < 1.0E-4
/1.0 - fi+l/> 1.0E~4
a = 10,
o 0i+1 + 10. )
= : 2 Ii+1
i+1

Fdlle b) und c) fiihren zu einer i.a. kleinen Sprungstelle in den
f-Faktoren an der Stelle o = o, - e bzw. o = 0, - €

o i+l o i
(e > o, beliebig klein)

d) £, = f
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Ist % gréRer als das zu dem als letztem Wert gespeicherte fi gehdrige

o, wird nach b) extrapoliert.

5.3 Temperaturinterpolation /6/

In GRUCAL sind vier Interpolationsformeln zur Temperaturinterpolation

enthalten.

fi seien die f-Faktoren zu den Temperaturen Ti’ f der zur Temperatur T

interpolierte f-Faktor.,

Abgeleitet aus den jeweils angegebenen Grundformeln ergeben sich folgen-

de Interpolationsformeln:

(1) modifizierte 2=Punkt-Formel:

2 _ 2 2 _ 2
TZfl T]f2 + (f2 fl ) T

(Tz = T])

L]

abgeleitet aus der Grundformel

A |
F = v a, +a, T

(2) 2-Punkt Formel

£, (1=£ )WV = £,(1=£,)/T, + (£~£)/T
(1=£,) VT = (1=£)V T, + (£,-£,) /T

abgeleitet aus der Grundformel

bl+/I_‘
b, + T

(3) 3-Punkt-Formel

( T, T4+ VT T)+f a, (/T T, ¥ /T T )+f 3(»/71?11:2+ /T3T)
a, (/T2T3 + /TIT) + az(/TlTB + /TZT) + a3(/TlT2 + /T3T)
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mit
a, = (f2 - f3)
a, = (f5-1£))
a; = (f;, - £,

abgeleitet aus der Grundformel

c, * cz/'f‘

c3+ YT

(4) 4~Punkt-Formel

£=A +A YT + A, In T + A, / VT

2

wobei die Koeffizienten AK K = 0,3 durch L&sung des linearen

Gleichungssystems
A+ A /T, + Ay In T, + Ay [T, = £ (1))
i = 1,4

berechnet werden.

Formel (4) wird zur Temperaturinterpolation benutzt, falls f-

Faktoren flir vier Temperaturen auf GRUBA gespeichert sind.

Formel (3) wird zur Temperaturinterpolation benutzt, falls f-Faktoren
fiir drei Temperaturen, Formel (2), falls f-Faktoren fiir nur zwei

Temperaturen gespeichert sind.

Die gewdhlten Formeln sind vereinfachte Darstellungen, die meist
gute Ndherungen ergeben. Sie kdnnen jedoch nicht alle vorkommenden
Fille angemessen beschreiben, insbesondere k&nnen in Ausnahmefillen

Null- oder Polstellen im interessierenden Temperaturbereich auftreten.

Beim Auftreten einer Null- oder Polstelle im Temperaturbereich von
TU = 270°K bis TO = 3400°K wird eine andere Interpolationsformel an-

gelaufen.
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Es wird benutzt:
Formel (3) statt Formel (4)

wenn

a) die Koeffizienten AK’ K=0,3

nicht bestimmbar sind.

b) der interpolierte f-Faktor < O ist,

Es wird benutazt:
Formel (2) statt Formel (3)
Formel (1) statt Formel (2)

wenn

a) Nenner oder Zihler der Formel eine Nullstelle fiir eine Temperatur T,

mit TU < T0 < TO haben
b) der interpolierte f-Faktor < O ist

c¢) der interpolierte f-Faktor > 1 ist und nicht mindestens ein Aus-

gangswert ebenfalls > 1| ist,

Fdlle b) und c¢) kdnnen wegen der Uberpriifung nach a) nur auftreten

fiir eine Interpolationstemperatur T mit T < TU oder T >TO

d) nur fiir Formel (3)

Zwei Ausgangs—f-Faktoren gleich sind.

Ist die relative Abweichung aller drei Ausgangs—f-Faktoren bei For-
mel (3) bzw. beider f-Faktoren bei Formel (2) kleiner € = 1.0-5,
wird der zu der mittleren bzw. hichsten Temperatur gehdrende Wert

benutzt.

Ist in Formel (1) das Argument der Wurzel < O., wird die Interpolation

mit Fehlernachricht abgebrochen.
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6. REM@-Verfahren

Bei der Berechnung der Wirkungsquerschnitte eines bestimmten Mate-
rials nach dem {iblichen o _—Konzept wird die Resonanzselbstabschirmung
durch Abschirmfaktoren berlicksichtigt. Dazu wird die Niherungsannahme
gemacht, daBf der EinfluBR der weiteren Materialien der Mischung auf
den berechneten Querschnitt durch einen energieunabhingigen Untergrund-
querschnitt berlicksichtigt werden kann., Besonders fiir die elastische
Streuung ist dies eine relativ grobe Nidherung. Hinzu kommt, daf meist
die Resonanzselbstabschirmungsfaktoren fiir die elastische Streuung
innérhalb der gesamten Gruppe auch als Resonanzselbstabschirmungsfak-
toren flir die Ausstreuung aus einer Gruppe benutzt werden. Dadurch
kann z.B. der EinfluB der Position einer Streuresomanz innerhalb

einer Gruppe nicht angemessen behandelt werden.

Nach dem REMﬁ-Verfahren, vgl., Kap. 3.5 in /8/, kann der elastische
Ausstreuquerschnitt in die benachbarte, energetisch tiefer liegende
Gruppe durch einen Wert ersetzt werden, der aus intervallabhingigen

Daten durch Wichtung mit einer geeigneten Stofdichte bestimmt wurde.

Voraussetzung ist ein REM@-GRUBA-File, der die im nichsten Abschnitt
erlduterten intervallabhingigen Daten fiir die Materialien enthilt,
deren elastische Ausstreuung nach dem REM@-Verfahren verbessert wer-

den soll.

6.1 Berechnung der elastischen Ausstreuung nach dem REM@-Verfahren

Die elastische Streuung ZK eines Materials K aus der Gruppe g

e g, gtl
in die Gruppe g+l wird berechnet zu: s K.x . K
S F S e J - e J h/
L U jeL 5 N tot’;
K - K ' K
e g,gtl 1

5 FL S K K

L "~ jelL SN % o,
X tot j

Dabei bedeuten:

4 Materialindex

L Feingruppenindex
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j Intervallindex fiir Intervalle in der Feingruppe L

S Summe

N Teilchenzahl

F StoRdichte (Integral {iber eine Feingruppe)

z makroskopischer Wirkungsquerschnitt

g mikroskopischer Wirkungsquerschnitt

eojK elastischer Wirkungsquerschnitt

eij Ubergangswahrscheinlichkeit filir elastische Streuung
von Neutronen aus dem Intervall j der Gruppe g in die
Gruppe g+l

K . .
totoj totaler Wirkungsquerschnitt

In der Materialsumme {iber den totalen Wirkungsquerschnitt werden nur
die intervallabhingigen Daten der Materialien summiert, fiir die die
REMP-Korrektur in der jeweiligen Gruppe und Mischung durchgefiihrt wird;
fiir die dbrigen Materialien wird der intervallunabh#ngige totale Wir-

o} K der Gruppe g summiert.

kungsquerschnitt tot%g

6.2 Festlegung von Materialien und Gruppen, fiir die REM@-Korrektur

durchgefithrt wird

Bei der Standard-REM@-Korrektur wird in einer Mischung, fiir die Korrek-
tur gewiinscht wird, die elastische Streuung fiir die Materialien und
Gruppen verbessert, flir die Daten auf dem REM@-GRUBA~File vorhanden
sind., Uber Eingabe kdnnen, vom Standard abweichend, fiir jede Mischung
Materialien und Gruppenbereiche bestimmt werden, fiir die eine REM@-

Korrektur durchgefiihrt werden soll.

Uber Sekundireingabe kann die Anzahl der Materialien, fiir die REM@-
Korrektur méglich ist, erweitert werden oder bei entsprechender Ein-

gabe zugehdriger StoBdichten auch die Zahl der Gruppen.

Auskunft liber die Materialien, flir die eine REM@-Korrektur mdglich

ist, gibt eine Inhaltsangabe des REMJ-GRUBA-Files (vgl. Kap. 2.10 in /1/.
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6.3 REMP-GRUBA-File

Der REM@-GRUBA-File enth#lt im GRUBA-Format /1/ intervallabhingige
Daten fiir elastische Streuung, Ubergangswahrscheinlichkeit in die
nichste Gruppe und den totalen Wirkungsquerschnitt einer Reihe von
Materialien fiir die ersten 14 Gruppen des 26-Gruppen-Satzes. Jede
Gruppe ist in 14 lethargieidquidistante Feingruppen unterteilt, jede
Feingruppe enthdlt 5 energiedquidistante Intervalle. Diese Daten
werden, falls REM@-Korrektur in dem Lauf durchgefiihrt wird, durch
die Leseroutine den aus dem GRUBA-File stammenden Daten fiir die be-

ndtigten Materialien hinzugefiigt.

6.4 Aufbau der zur Wichtung benutzten StoRdichte

In GRUCAL sind eine Reihe von Standard-StoBfdichten fiir 196 Feingrup-

pen enthalten (s. Eingabebeschreibung).

Weitere StoBdichten, berechnet z.B. mit nulldimensionalen 208-Grup-—
pen—-Rechnungen, kdnnen als Eingabe eingebracht werden. Dabei iiber—
lagern Stofdichten aus der Eingabe evtl, bereits im Programm enthaltene
Stofdichten mit gleichem Namen. Wird iiber Sekundireingabe REM@-Korrek-
tur in mehr als 14 Gruppen durchgefiihrt, ist zu beachten, daB eine

entsprechend erweiterte StoRdichte angeliefert werden muR,
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7. Berechnung des Spaltspektrums CHI einer Materialmischung

Im Normalfall wird als Spaltspektrum CHI einer Mischung das Spalt-
spektrum eines bestimmten Materials des GRUBA-Files verwendet, dessen
Name entweder der Gruppensatztabelle oder der externen Eingabe ent-
nommen wird (siehe 4.2).

(Verschiedene Isotope des gleichen Elementes sind im folgenden als

unterschiedliche Materialien aufzufassen).

Fiir genauere Berechnungen kann die Abhdngigkeit des mischungsab-
hingigen Spaltspektrums von den Neutronenproduktionsraten der einzel-
nen Spaltmaterialien der Mischung beriicksichtigt werdem, Vorausset-
zung fiir diese Berechnungen sind materialabhingige Spaltraten auf

dem GRUBA-File.

Die Verbesserung des Spaltspektrums erfolgt iterativ. Fiir die erste
Querschnittsberechnung werden in GRUCAL von auBen einzugebende Schit-
zungen der Produktionsraten benutzt, die hier kurz als Gewichte be-

zeichnet werden.

Nach der mit diesen Querschnitten erfolgten FluRberechnung k&nnen
in GRUCAL die Neutronenproduktionsraten berechnet und zur Bestimmung

eines verbesserten mischungsabhingigen Spaltspektrums benutzt werden.

7.1 Wichtung des materialabhingigen Spaltspektrums

Die vom Benutzer fiir die einzelnen Materialien K der Mischungen an-
gegebenen Gewichte GK werden auf | normiert und zur Berechnung des

mischungsabhidngigen Spaltspektrums y der Gruppe i benutzt:

_ G K
ST o 7
K K

Fiir Mischungen ohne Wichtung wird das Standardspaltspektrum eines

Materials iibernommen.
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7.2 Verbesserung des Spaltspektrums

In GRUCAL wexrden aus den Flissen ¢i der Gruppe i und den Spalt-
produktionsquerschnitten vZfK; der Materialien K die Neutronen-
>

produktionsraten PK fiir die einzelnen Materialien der Mischungen

berechnet:

Entsprechend 7/1 werden verbesserte mischungsabhingige Spaltspektren

X3 berechnet

a~]
=~

Xi=

™

)
>

He

z
K

~

Das mischungsabhingige Spaltspektrdm X3 wird im STIGMNV-File durch die

verbesserten Daten ersetzt.

Voraussetzung fiir die Verbesserung des Spaltspektrums sind gruppen-
abhingige Fliisse fiir die einzelnen Mischungen sowie ein SIGMN-File,

der materialabhidngige Spaltspektren xiK und materialabhingige Spalt-
K

fai
Daten konnen bei der Erstellung des SIGMN-Files als Auswerttypen

produktionsquerschnitte vI enthilt. Diese materialabhingigen

erzeugt werden. Die materialabhingigen Spaltspektren einer Mischung

kdnnen nur geschrieben werden, wenn das Spaltspektrum der entsprechen-

den Mischung gewichtet wird,

Fiir die gruppenabhidngigen Fliisse wird eine Datei mit folgendem Aufbau

erwartet:

fiir jede Gruppe ein Satz, der die Fliisse in der Gruppe

fir jede Mischung enthilt.
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8. Sekundireingabe

Durch Sekundidreingabe k8nnen mikroskopische Daten des GRUBA-
Files durch benutzereigene Daten ersetzt werden., Dabei ist mehr-
fache Uberlagerung mdglich, d.h. ein Sekundirfile kann durch
einen weiteren Sekundirfile {iberlagert werden. Das Einlesen der
Sekundirfiles und damit die Uberlagerung erfolgt in der Reihen-

folge der Angabe ihrer Fortraneinheiten in der Eingabe.

8.1 Aufbau der Sekundidrfiles

Die Sekundidrfiles enthalten filir zu dndernde Daten einer Gruppe,
eines Materials und eines Tyﬁs jeweils einen Datensatz mit fol-
gendem Aufbau:

Gruppennummer

Materialname 8 Zeichen

Typname 8 Zeichen

Verarbeitungskennziffer

Anzahl Daten

Daten

Die Bedeutung der Verarbeitungskennziffer und der Aufbau der Daten

ist in Kap. 1.3 von /1/ erklirt.

Die Datensitze miissen nach Gruppen geordnet sein. Innerhalb einer
Gruppe ist die Reihenfolge von Materialien oder Querschnittstypen
beliebig. Ein Sekunddrfile wird abgeschlossen durch einen Endlabel

oder durch folgenden Satz
0 'END L.o. T ! 0 0 0

Der Aufbau eines Sekundidrfiles ist identisch mit dem Aufbau eines

Eingabefiles fiir einen GRUMA-Aufnahmelauf /1/.
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9, Jobstatistik und GRUCAL-News

Um einen Uberblick iiber Art und Umfang der mit GRUCAL durchge-
fiihrten Rechnungen sowie {iber die Benutzung der einzelnen GRUBA-
Files zu erhalten, werden Angaben iiber die durchgefiihrten Rechnun-—
gen und liber die benutzten GRUBA-Files auf einem Jobstatistikfile
festgehalten., Ferner enthilt er Mitteilungen an den Benutzer, die

bei jedem GRUCAL-Lauf in Form von News gedruckt werden.

9.1 Arbeitsweise der Jobstatistik

Auf dem Jobstatistikfile werden Angaben iiber die letzten 99 Jobs
festgehalten. Um Hinweise auf Fehlermdglichkeiten auch bei Jobab-
bruch zu erhalten, werden die Angaben, jeweils erginzt um neue Daten,
mehrfach auf den gleichen Platz geschrieben, am Jobbeginn, nach
Einlesen der Eingabe und am Jobende. Vom Programm erkannte Fehler
werden durch einen negativen Wert in Wort 10 und den Fehlercode

gekennzeichnet.

Ferner werden flir max. 20 GRUBA~Files die jeweils acht letzten Be—
nutzer festgehalten, die Reihenfolge der Benutzernamen gibt zugleich

die Reihenfolge der Benutzungen an,

9.2 GRUCAL-News

Am Ende jedes fehlerfreien Jobs oder wenn GRUCAL einen Fehler erkannt
hat, werden die letzten 19 Sdtze des Jobstatistikfiles gedruckt.
Dadurch besteht die Mbglichkeit, den Benutzer auf Programm— oder

Dateidnderungen hinzuweisen.

9.3 Aufbau des Jobstatistikfiles

Der Jobstatistikfile ist ein Direct—Access-File von 140 Sitzen zu

20 4-byte-Worten Linge. Er wird initiert mit 140 Sdtzen zu 20 Worten O.
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Er hat folgenden Aufbau:

Satz 1 Wort 1 Gesamtanzahl aller mit dem Jobstatistik-—

file durchgefiihrten GRUCAL~L3ufe

Satz 2 -Satz 100

Wort 1 + 2 Benutzer, erste 6 Zeichen des Jobnamens
Wort 3 + 4 Datum des Jobs
Wort 5 + 6 Anfangszeit
Wort 7 + 8 Endzeit
Wort 9 bendtigte CPU-Zeit
10 Gr8Be des Arbeitspeichers oder Fehlercode <O
11 freier Arbeitsspeicher
12 Anzahl Gruppen
13 Anzahl Mischungen
14 Gesamtanzahl aller Mat. aller Mischungen
15 + 16 Identifikation des GRUBA-Files
17 Datum des GRUBA-Files
18 Anzahl Daten des SIGMN-Files

Satz 101 - Satz 120
Wort 1 + 2 Identifikation des GRUBA-Files
Wort 3 Anzahl Benutzungen des GRUBA-Files
Wort (5+6)-(19+420) Namen der acht letzten Benutzer des
GRUBA-Files, der dlteste Benutzer ist in

Wort 5+6 gespeichert

Satz 121
Wort 1 Anzahl Sitze Mitteilungen

Satz 122 - 140 Mitteilungen an den Benutzer.
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10, Ablauf der Querschnittsberechnung

Der weder vom Programm noch von Ein-/Ausgabepuffern belegte freie
Speicherplatz wird GRUCAL als Arbeitsspeicher zur Verfiligung ge-
stellt.

Die Eingabe wird mit der Inhaltsangabe des GRUBA-Files, den An-
gaben der Gruppensatztabelle und des Steuerfiles aufbereitet, d.h.
sie wird in Form von Feldern mit Kennziffern und Indizes, die
spidter eine leichte Verarbeitung ermSglichen, im Organisations-—

teil des Arbeitsspeichers gespeichert.

Bei der nachfolgenden Berechnung werden jeweils in einer Gruppe

fiir alle Isotope einer Mischung alle im Steuerfile festgelegten
Querschnitte berechnet, aus den materialabhingigen Querschnitten
werden flir diese Mischung die mischungs- bzw. materialsummen-—
abhiingigen Querschnitte zusammengesetzt. Fiir jeweils eine Gruppe
wird ein vorliufiger Gruppenblock /2/ erstellt und auf einer Hilfs-
datei gespeichert., Nach Berechnung der Daten fiir alle Gruppen

wird der endgiiltige SIGMN-File /2/ zusammengesetzt und ausgegeben.

Abb. 2 zeigt den grundsitzlichen Programmablauf von GRUCAL,
Liste 10 enthdlt die Programmstruktur von GRUCAL, Liste 11 die
dazugehtrige Overlay-Struktur. Liste 10 fiihrt die in GRUCAL benutz-

ten Unterprogramme mit einer Kurzerkldrung ihrer Funktion auf,

10.1 Arbeitsspeicher

10.1.1 Programmlidnge und GrdRe des Arbeitsspeichers

Die Programmldnge in Overlay-Struktur betrdgt 102 K bytes. Puffer-
speicher fiir die Ein- und Ausgabeeinheiten 5 und 6 wird durch Er-
5ffnen der Dateien angelegt. Flir die Puffer weiterer externer Dateien

wird Speicherplatz folgender GrdBRe freigehalten

NBUF + 8 + (NF-4) % 2 in K-byte
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. DRUCKEN
EINGABE Reln!  BESCHREIBUNG
vorhanden
BEREITSTELLEN
ARBEITSSPEICHER
EINLESEN
EINGABE
) BERECHNEN
ja ERSETZEN
CHI
nein
DRU&EEE\‘\ ja | DRUCKEN BERECHNEN
EINGABEBESCHR., EINGABEBESCHR. QUERSCHNTTTE
STOMNCTILE DRUCKEN
SIGMN-FILE
DRUCKEN DRUCKEN QUéiggggﬁggE
STEUERFILE STEUERFILE
nein
}.4
EINLESEN
ERKLARUNG GRUBA
GRUPPENSATZTAB,
VORBEREITEN
REM@-KORR.

i nein
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AUFBEREITEN
MATERIALNAMEN

nein
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AUFBEREITEN
GEWICHTE
CHI

BESTIMMEN
QUERSCHNITTSTYPEN
AUFBEREITEN
TYPNAMEN

AUFBEREITEN
AUSWERT~
KOMBINATIONEN

DRUCKEN
EINGABE

BERECHNEN
QUERSCHNITTE

ZUSAMMENSTELLEN
AUSGEBEN
SIGMN-FILE

s. Strukturdiagramm - Querschnittsberechnung

Abb.2: STRUKTURDIAGRAMM GRUCAL
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wobel
NBUF der in der Eingabe angegebene zusidtzliche
Speicherplatz fiir vom Standard abweichende
Blockung, default O
und
NF die Anzahl der in dem Step deklarierten externen
Dateien (fiir NF < 4 wird NF = 4 gesetzt)
bedeuten.

Der verbleibende Speicherplatz wird GRUCAL als Arbeitsspeicher
zur Verfiligung gestellt.

Alle Felder in GRUCAL sind variabel dimensioniert, der Umfang
der mdglichen Rechnungen wird nur durch die Gr&Be des zur Ver-—

fligung stehenden Speicherplatzes begrenzt,

10.1.2 Organisationsspeicher und wichtige Variable

Im Organisationsspeicher als erstem Teil des Arbeitsspeichers wer-
den beim Aufbereiten der Eingabe Felder mit Kennziffern und Indizes

fiir die spitere Berechnung angelegt.

Die Anfangsadressen dieser Felder im Arbeitsspeicher werden in dem
labeled COMMON / GROUC / festgehalten. Liste 8 im Anhang gibt die
Namen, Linge und Bedeutung der Felder an. Im ganzen Programm benutzte
Variable werden ebenfalls im COMMON / GROUC / gespeichert. Ihre Namen

und Bedeutung werden ebenfalls in Liste 8 erklirt,

10.1.3 Arbeitsfeld fiir Querschnittsberechnung

Der zu Beginn der eigentlichen Querschnittsberechnung noch freie
Teil des Arbeitsspeichers wird den Rechenprogrammen als Arbeitsfeld

zur Verfiigung gestellt.

Die Belegung des Arbeitsfeldes mit Daten zeigt Abbildung 1.



1. Zinlesen mikroskopischer Daten der Gruppe ¥

migrosk. Daten mikrosk. Daten der Gruppe N
wer Gruppe N-1 Daten von
Pointe%LrDaten Pointsr | GRUBA TN-1 Seck.

I !

2. Speicherung makroskopischer Daten dzr Gruppe I

mikrosk. Daten Pointer fir Hilfsfeld fir materialabh. auswert- und mischungsabh.
Auswert-und Daten jesweils einer Mischung Daten
lisch.Daten
Mischung ' Mischung
Pointerl Daten 112 | Pointer Daten | 2 1

5. Zusammenstellen Gruppenblock aus auswert- und mischungsabhingigen Daten

!
Pointer fir auswert- und mischungsabh. o
Auswert-und ] Daten o
Misch.Daten Gruppenblock Mischung f
lischung 4 3 2 1
1|254

Abbildung 1 Belegung des Arbeitsfeldes im Rechenteil mit Daten einer Gruppe
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Die Speicherung von mikroskopischen sowie material-, mischungs-—
und auswert—abhingigen Daten erfolgt in Verweistechnik, d.h. ein
Adressteil enthdlt fiir alle gespeicherten Daten die Anzahl Daten
und ihre Adresse im Arbeitsfeld. Fiir mikroskopische Daten ist

der Adressteil um die auf dem GRUBA-File enthaltene /1/ Verarbei-
tungskennziffer erweitert, fiir materialabhingige makroskopische

Daten wird O gesetzt.
Der Adressteil hat folgenden Aufbau:

1. Wort Adresse der Daten im Arbeitsfeld

2. Wort Verarbeitungskennziffer bzw. O.

entfillt fiir auswert- und mischungsabhingige Daten

3. Wort Anzahl Daten

10.2 Aufbereiten der Eingabe (Abb. 2)

Die angegebenen Materialnamen werden mit Hilfe der Gruppensatz-
tabelle aufbereitet und Felder mit Indizes fiir die Materialien

angelegt.

Die vom Benutzer gewlinschten Querschnittstypen werden aus den
Standardtypen, Typangaben in der Eingabe sowie aus der Art derx
nachfolgenden Rechnung und der Wasserstoffbehandlung bestimmt.
Aus den Angaben des Steuerfiles werden die zu ihrer Berechnung
notwendigen Querschnittstypen und die vom GRUBA-File benStigten
Typen bestimmt und in Feldemin Form von Indizes gespeichert. Die
Material-Typkombinationen der Auswertangaben werden ausgewertet,
dabei werden die mischungsabhingigen Querschnitte als Material-
Typkombination mit Summe {iber alle Materialien der Mischung be-
handelt. Falls REMJ -Korrektur vorgenommen werden soll, wird fiir
jede Mischung die benutzte StoBdichte festgestellt und aus dem
Programm oder der Eingabe in ein Arbeitsfeld {ibertragen, falls sie

dort nicht bereits gespeichert ist. Aus den Angaben des Inhaltsteils
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des REMJ-GRUBA-Files wird festgestellt, fiir welche Materialien
und Gruppen REM@-Korrektur durchgefiihrt werden kann. Diese An-
gaben werden bei von der Standardkorrektur abweichenden zusidtz-—

lichen Korrekturangaben entsprechend verindert.

10.3 Berechnung der Querschnitte

Die Berechnung der Querschnitte erfolgt gruppenweise, d.h. fiir je-
weils eine Gruppe werden alle bendtigten mikroskopischen Daten ein-
gelesen, die vom Benutzer gewlinschten makroskopischen auswert-
abhingigen Daten berechnet und auf eine Hilfsdatei geschrieben.

(vgl. Strukturdiagramm (Abb.3) Querschnittsberechnung).

10.3.1. Bereitstellen mikroskopischer Daten fiir eine Gruppe

Die bendtigten mikroskopischen Daten werden von GRUBA und, falls
REM@ -Korrektur durchgefiihrt wird, von REM@-GRUBA eingelesen und im
AnschluB an die mikroskopischen Daten der vorhergehenden Gruppe im
Arbeitsfeld gespeichert (vgl. Abb. 1). Gesteuert durch Angaben im
GRUBA-File werden Daten aus der vorhergehenden Gruppe i{ibernommen.
Sekunddrdaten, soweit vorhanden, werden im AnschluB an die mikros-
kopischen Daten vom GRUBA-File gespeichert und die auf die Daten
verweisenden Pointer entsprechend verindert. Vor Beginn der Quer-—
schnittsberechnung in dieser Gruppe werden die mikroskopischen Daten

an den Anfang des Arbeitsfeldes verschoben (vgl. Abb. 1),

10.3.2., Berechnung makroskopischer Querschnitte in einer Gruppe

Innerhalb einer Gruppe erfolgt die Berechnung der Querschnitte
mischungsweise, d.h. es werden fiir jeweils eine Mischung zundchst
die bendtigten materialabhingigen makroskopischen Querschnitte fir
alle Materialien der Mischung berechnet und daraus die vom Benutzer
gewlinschten mischungs- bzw. auswertabhidngigen Querschnitte (vgl.

Strukturdiagramm Querschnittsberechnung ). Abb., 1 erldutert die
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<

EINLESEN
bendtigte
GRUBA-DATEN

UBERNEHMEN DATEN
aus voriger

GRUPPE
|

EINLESEN
SEKUNDAR-DATEN

fiir jede Gruppe

_~<:j

BERECHNEN
mischungsabh.
KONSTANTEN

fiir jede Mischung

<
<

BESTIMMEN
zutreffende

FORMEL
l

BERECHNEN
materialabh.
DATEN

fiir jeden zu be-
rechnenden Quer-
schnittstyp

der Mischung

fiir jedes Material

A%

<7
<]

|

BERECHNEN DATEN
fiir Materialkomb.’

aus mat.abh.DATEN;

fiir jeden gew.
Querschnittstyp

komb. (einschl.
Mischung)

fiir jede Material-

VVYV

ZUSAMMENSTELLEN
GRUPPENBLOCK

AUSGEBEN
GRUPPENBLOCK
auf Hilfsdatei

Y

V

Abb.3: STRUKTURDIAGRAMM QUERSCHNITTSBERECHNUNG
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Belegung des Arbeitsspeichers mit mikroskopischen Daten und mit

material- und auswertabhingigen makroskopischen Daten.

Fiir jede Mischung werden vor Berechnung der makroskopischen Quer-—
schnitte die totalen Wirkungsquerschnitte I der Mischung sowie

z

tot

tot des Materials und bei Feinunterteilung der Gruppe die ent-

sprechenden feingruppenabhingigen Daten berechnet.

Fiir oo-Interpolation werden die Untergrundquerschnitte
i K i tot
mit N Teilchenzahl und i,K Materialindex berechnet. Ferner werden

die zur Wichtung bei Feingruppenunterteilung oder bei REM@-Korrektur

bendtigten mischungsabhingigen Konstanten berechnet.

10.3,2.2 Berechnung makroskopischer materialabhidngiger Daten

——4 e e o et S e ey e R S e e o i S ot e i sy e b S o, S e P ot e e e e S e o ot ) o e s e e 2

Flir jedes Material einer Mischung wird der fiir den Lauf aufbereitete

Steuerfile abgearbeitet.

Flir jeden zu berechnenden Querschnittstyp wird die zutreffende
Formelnummer bestimmt, Dazu werden flir jede angegebene Formel der

zu dem Querschnittstyp gehdrenden Formelgruppen die im Steuerfile
angegebenen Bedingungen fiir die zur Berechnung benutzten Querschnitts-
typen mit den vorliegenden Daten verglichen. Bei Ubereinstimmung

wird der Querschnitt mit der entsprechenden Formel berechnet und im
Arbeitsfeld gespeichert. Trifft keine Formel zu, wird der Querschnitt

O. gesetzt.
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10.3.2.3 Berechnung auswertabhdngiger Daten

Aus den materialabhidngigen Daten einer Mischung werden, entsprechend
der Eingabe, Summen iiber ein oder mehrere Materialien der Mischung
gebildet. Dabei wird der mischungsabhingige Querschnitt ebenfalls

als Auswertquerschnitt mit Summe i{iber alle Materialien der Mischung
behandelt. Eine Kennziffer des Steuerfiles steuert die Art der Summa-
tion z.B. von Skalar- oder Vektortypen. Abgeschirmte mikroskopische
Wirkungsquerschnitte eines Materials werden durch Division durch die
Teilchenzahl des Materials gewonnen. Die auswertabhingigen Daten wer-
den fiir alle Mischungen vom Ende des Arbeitsfeldes her gespeichert
und stehen nach Berechnung der Daten fiir alle Mischungen zur Bildung
des Gruppenblocks zur Verfligung. Die materialabhdngigen Daten einer
Mischung werden jeweils von den materialabhingigen Daten der n#chsten

Mischung iliberspeichert (vgl. Abb. 1).

10.3.3 Zusammenstellen Gruppenblock

Nach Berechnung der auswertabhdngigen Daten fiir alle Mischungen in
einer Gruppe wird in dem Teil des Arbeitsfeldes, der die material-
abhingigen Daten jeweils einer Mischung enthielt, ein vorldufiger

Gruppenblock in SIGMN-Struktur /2/ erstellt und auf eine Hilfsdatei

geschrieben.

10,4 Erstellen SIGMN-File und Drucken makroskopischer Querschnitte

Nach AbschluB der Berechnung wird der Erklirungsteil des SIGMN-Files
auf eine vom Benutzer angegebene Fortran-Einheit geschrieben. Die
Gruppenbldcke mit den makroskopischen Daten jeweils einer Gruppe
werden von der Hilfsdatei kopiert, in Abhingigkeit von der Kern-
speichergréBe sowie einer Eingabekennziffer werden sie dabei u.U.

zu einem Satz mit modifizierten Adressen zusammengefaRft. Beim Kopie-
ren der Gruppenbldcke werden die vom Benutzer in der Eingabe ange-
gebenen Querschnittstypen fiir die Druckausgabe aufbereitet und aus-

gedruckt.



- 72 =

11, Erweiterung von GRUCAL um neue Querschnittstypen

Die Einfilihrung neuer Wirkungsquerschnittstypen ist in den meisten
Fdllen {iber eine Erweiterung des Steuerfiles ohne Verdnderung des
Programms mdglich., Sind die zu benutzenden Formeln nicht in GRUCAL
enthalten, muB das Programm um die entsprechenden Formeln erweitert
werden. Einprogrammierte Testmdglichkeiten erleichtern das Testen

sowohl neuer Steuerfiles als auch neuer Formeln.

11.1 Erweiterung des Steuerfiles

Bei der Einfithrung neuer Querschmittstypen ist zunichst zu priifen,

ob der Querschnittstyp mit den in GRUCAL enthaltenen Formeln (s.
Liste 2 ) berechnet werden kann, wobei die Berechnung auch in mehre-
ren Schritten mit Hilfstypen nach bereits vorhandenen Formeln erfol-
gen kann., Sind alle bendtigten Formeln in GRUCAL vorhanden, kann der
Steuerfile mit dem Aufnahmeprogramm (Liste 5 ) erstellt und mit den

in 11.3 beschriebenen Testhilfen getestet werden.,

11,2 Einbringen neuer Formeln in GRUCAL

Die in GRUCAL enthaltenen Formeln sind in dem Unterprogramm IMIWQ
(Liste 7 ) programmiert. Eine Formel dient zur Berechnung der

Daten fiir einen Typ eines Materials einer Mischung in einer Gruppe.

Im folgenden ist die Bedeutung einiger Variablen und Felder erklirt,
deren Kenntnis zur Programmierung weiterer Formeln wichtig ist:
ARB, NARB im EQUIVALENCE stehendes Arbeitsfeld

IERK . Adresse in NARB des Erklirungsteils des zu

berechnenden Materials und Typs

ISP Anfangsadresse in ARB fiir die Speicherung der

zu berechnenden Daten



NF@RM

Ji, J2, J3

K1, K2, K3
NI, N2, N3

BKH

X
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Formelnummer

Anfangsadresse in ARB fiir den 1., 2., 3.

der Daten in der Formel benutzten

Verarbeitungskennziffer Querschnittstyp

Anzahl Daten
Feld der Adressen in NARB der Adressteile
aller in der Formel benutzten Typen.
Es enthdlt:
NARB (BKH(I)+1) die Anfangsadresse -1

in ARB der Daten
NARB (BKH(I)+2) die Verarbeitungskennziffer
NARB (BKH(I)+3) die Anzahl Daten
fiir den I.ten in der Formel benutzten Typ.
Die gleichen Angaben sind fiir die ersten drei

Typen in J1 ..., K1 ..., N1 ... enthalten,

Teilchenzahl

Beim Einbringen neuer Formeln ist vorzusehen, daf die Daten aus
TX, ARB(J1) ... ARB (J1+Nl-1), ARB(J2) ..., ARB (J2+N2~1) usw. be-
rechnet werden und in ARB (ISP), ARB (ISP+1) ... gespeichert werden.

Die Anzahl der berechneten Daten ist in NARB (IERK+3) zu speichern,

ISP ist um die Anzahl berechneter Daten zu erh&hen.

Werden mehr als drei Querschnittstypen zur Berechnung benutzt, sind

die Anfangsadressen der Daten und ihre Anzahl filir den vierten und

folgende Typen mit Hilfe des Feldes BKH zu bestimmen.

Als Beispiel k&nnen die in IMIWQ (Liste 7 ) bereits enthaltenen

Formeln benutzt werden.

Im Steuerfile ist die entsprechende Benutzung der neuen Formel

vorzusehen.

Soll der geinderte Steuerfile mit der neuen Formel gedruckt werden,

muBl sinngemdB die Druckroutine STFILE fiir den Steuerfile erweitert

werden.
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11.3 Testhilfen

Uber Eingabe gesteuert kdnnen mehrere Testausdrucke bei GRUCAL-
Liufen erzeugt werden. Sie erleichtern das Testen von neuen
Steuerfiles und Formeln, kdnnen aber auch Hinweise bei fehlerhaften

Liufen z.B. infolge inkonsistenter Daten auf GRUBA geben.

W SN e . et o i D i, A el e S e S S R i S e 2 (B i . S i1 g ST Sy A e P M e

Der Inhalt des COMMON-Speichers / GROUC / wird beim Aufbereiten
der Eingabe nach Durchlaufen der wichtigsten Organisationsroutinen

gedruckt. Die Bedeutung der Variablen ist in Liste 8 erklirt.

I o s omig s S, e D o i s D e s W S i i P g i e e P S R

Die behandelte Gruppe wird zu Beginn der Berechnung der Daten fiir
diese Gruppe ausgegeben. Bei fehlerhaften Liufen (Underflow, Divide
Check u.a.) erhdlt man Information iiber die Gruppe, in der Fehler

auftreten. Nach 11.3.3 sind dann gezielte Testausdrucke mdglich.

L TP R pmihatucPloputgeiny == Ragefuepuolb pmiimpaniddpuhoghmtng o .y sy e o S o R S i ey 2] e e e e i i s e o S ot s

Flir jeden Querschnittstyp eines Materials in einer Mischung werden

in den ausgew#dhlten Gruppen die Formelnummer, nach der die Berechnung
erfolgt, sowie Anfangsadresse, Verarbeitungskennziffer und Anzahl der
zur Berechnung benutzten Daten ausgegeben. Die Variablen entsprechen
den in 11.2. erklirten Variablen. Zusammen mit dem Ausdruck des Steuer-
files liefern die Testangaben Hinweise flir die Ursache der Fehler in

einer Formel.
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12, Aufbau des SIGMN-Files /2/

Der SIGMN-File enthilt nach Gruppen geordnet die von GRUCAL berechneten
makroskopischen Gruppenkonstanten fiir Materialien, Materialkombinationen
bzw. Mischungen, im weiteren kurz Mischung. Er besteht aus einem Label-
satz, einem Erklirungsteil, der Angaben iiber Inhalt und Aufbau des
SIGMN~Files enthilt, und den Gruppenteilen, die filir jeweils eine Energie-

gruppe die makroskopischen Daten enthalten.
Es sind zwei Formen des SIGMN-Files zu unterscheiden:

I. Erkldrungsteil und Gruppenteile bilden zusammen einen Satz.

2. Erkldrungsteil und jeder Gruppenteil bilden je einen Satz.

In welcher Form der SIGMN-File ausgeschrieben wird, h#ngt von dem GRUCAL
zur Verfiigung stehenden Kernspeicher ab. Uber Eingabe kann gesteuert

werden, daB der SIGMN-File stets in mehreren Sitzen ausgeséhrieben wird.

Die Gruppenkonstanten werden nach Skalar- und Vektortypen unterschieden.
Skalartypen bestehen aus genau einem Wort pro Energiegruppe und Material

bzw. Mischung. Vektortypen sind alle sonstigen Daten.

Die Namen der Querschnittstypen bestehen aus jeweils zwei Wortern zu je
8 Zeichen., Das erste Wort enthdlt den Querschnittsnamen, der im Steuerfile
festgelegt wird, Das zweite Wort kann eine Materialspezifikation enthalten,

die liber GRUCAL-Eingabe festgelegt wird.

12,1 Label~-Satz

Der SIGMN-File beginnt mit dem Label-Satz

l.Wort 0
2. und 3.Wort 'SIGMN ...'
4 . Wort Anzahl aller Daten des SIGMN-Files (> O falls der

SIGMN~-File aus einem Satz besteht, < O sonst)
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12.2 Erklirungsteil

Auf den Labelsatz folgt der Erklirungsteil.

Alle angegebenen Adressen beziehen sich auf das erste Wort des Er-

klirungsteils, dem die Adresse O zugeordnet ist.

Der Erklirungsteil hat folgenden Aufbau:

1.Wort Anzahl der Daten des Erkldrungsteils

2,Wort identisch mit dem 4.Wort des Labelsatzes
3.Wort Anzahl der Mischungen

4 Wort Anzahl der Energiegruppen

5.Wort Adresse der Adresse des ersten Gruppenteils
6.Wort | Anzahl der Skalartypen

7.Wort Adresse der Namen der Skalartypen

8.Wort Anzahl der Vektortypen

9.Wort Adresse der Namen der Vektortypen

10,u.f.Worte Namen der Skalartypen
Namen der Vektortypen
Adresse jedes Gruppenteils, falls der SIGMN-File aus

einem Satz bestinde.

12.3 Gruppenteile

Auf den Erklidrungsteil folgen fiir jede Energiegruppe die Gruppenteile.
Die Anordnung der Typen im Erkldrungsteil bestimmt in jedem Gruppenteil

die Reihenfolge der Werte der Skalartypen sowie die Reihenfolge der Adressen
der Vektortypen. Die Adressen im Gruppenteil beziehen sich auf das erste
Wort im Erklirungsteil, falls der SIGMN-File aus einem Satz besteht, oder
auf das erste Wort des jeweiligen Gruppenteils, falls jeder Gruppenteil

einen Satz bildet. Ein Gruppenteil hat folgenden Aufbau:
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l.Wort Anzahl der Daten des jeweiligen Gruppenteils
2,Wort . Nummer der Energiegruppe

3.Wort Adresse der Werte der Skalartypen
4,u,f.Worte Adressen der Werte der Vektortypen

Werte des ersten Skalartyps fiir alle Mischungen

Werte des letzten Skalartyps fiir alle Mischungen
Werte des ersten Vektortyps

LI

Werte des letzten Vektortyps

12,4 Aufbau der Vektortypen

Es sind Vektortypen fiir Streuung sowie ein Vektortyp fiir Energieangaben

definiert.

s s e o . ot e e, o e o s i e S e s et e g e e

Der Vektortyp fiir Streuung hat innerhalb eines Gruppenteils folgenden
Aufbau:

l.Wort Streubreite g, = g, + 1

2. Wort erste Gruppe, in die gestreut wird g,
3.Wort letzte Gruppe, in die gestreut wird g,
4. Wort Ig- 8, fiir alle Mischungen

I g + g flir alle Mischungen

wobei I g + j der Wert fiir Streuung aus der betrachte-

ten Gruppe g in die Gruppe j bedeutet.
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12.4.2 Vektortyp fiir Energieangaben

Der Vektortyp hat folgenden Aufbau:

1. Wort Eg'~ Eg+l

3/2 _ _3/2
2.Wort 2/3 (Eg Eg+1)
3.Wort AUg

wobei Eg die obere Energiegrenze, Eg+] die untere Energiegrenze

der betrachteten Gruppe, AU die Lethargiebreite ln <Eg+1/Eg) bedeuten.

Herrn J. Braun mdchte ich fiir seine umfangreiche Unterstiitzung

beim Testen des Programms danken.
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LISTE ]

AUFNEHMEN STEUERFILE

INTEGER SV (100), ADR{100),GR{100)4NN(100) KZFM{100)+A(100,5#
#)

k4
ACRF(100}NFRM(100},8(800)
REAL*B NAMEN(10),NA(400),END/SHENDE

EINGABE FORMATGEBUNDEN
I=1

FUER JEDEN QUERSCNITTSTYP

/s NH{100)
EQUIVALENCE (A(1),ADRF(1},SV(1)},{A(101),NFRM{1},ADR(1) ]},
1 (A(201),GRI1)), (A(301),NN(1})},(A{401),KZFM(1))

AUFNAHMEPROGRAMM FUR STEUERFILE

OO0 OO0 OO0O0N

sP 1 NAME DES QUERSCHNITTSTYPS
6 1 NUR FUER DIFF.RECHN. 2 NUR FUER P1-RECHN.
3 NUR FUER SN-RECHN.
7 1 NUR NICHT H2SONDER 2 NUR H2SCNDER
3 NUR FUER REMO-KORREKTUR
8 1 STANDARDTYP
9 0 SKALARTYP 1 VEKTODRTYP
10 1 NICHT FUER H2 2 NUR FUER H2
3 NUR FUER MAT. MIT REMO~KORREKTUR
11-12 FORMELGRUPPENNUMMER
13 ANZAHL TYPEN VON GRUBA
14 ANZAHL BEREITS BERECHNETE TYP:EN
18 FORMELNUMMER FUER BERECHNUNG MISCHUNGSABH. HWQ
1 MATERIALUNABHAENGIG
2 SUM{ISOTOPE)}<SKALARTYPEN>
3 SUM{ISOTOPE)<VEKTORTYPEN>
4 SUM(ISOTOPE)<DIFFUSICNSKONSTANTES>
5 NICHT OEFINIERT FUER MISCHUNG
6 MAT.ABH. UNABH. CHI
19-23 NAMEN GRUBATYPEN
2428
29-33 NAMEN BEREITS BERECHNETER TYPEN
I=1
sP 1 ENDE
sp 1 QUERSCHNITT FUER WICHTUNG
sp 1 QUERSCHNITT FUER WICHTUNG REMO
FUER JEDE FORMELGRUPPE
SP 1 ANZAHL FORMELN
FUER JEDE FORMEL
SP 1= 2 FORMELNUMMER
LISTE AUS GRUCAL °GRUDRSTF' MIT STEUERFILE FORME#
3 1 NICHT FUER H2 2 NUR FUER H2

sp
sp
sp

5=14

15=24

1 NAME S
9 DATUM
17 TEXT

WRITE (646
WRITE (642

3 NUR FUER MAT. MIT REMO-KORRE{TUR
ANZAHL BENOETIGTER TYPEN

RECHTSBUENDIG

NUMMERN DER NAMEN DER BENOETIGTEN TYPEN
RECHTSBUENDIG

BEDINGUNG DES JEWEILS BENCETIGTEN TYPS
NaGE.1

N.EQ.1

NeGT.1l

KeEQeOsOR.KEQe3

KeEQel e OReKeEQe4

N.GE.O

VNP WNm=O

TEUERFILE
AUFNAHME STEUERFILE

)
0}

20 FORMAT (°* LIQUERSCHNITTSTYPEN'/

102
110

11

12

21

*108 0
*' P 1
-3l I,
REWIND 1
M=0
IN=2
M=M+1
READ (541)
FORMAT (AS
IF(NH({M}.E
WRITE (642
FORMAT (1H
ADR (M) =1IN
N=NN(M1/10
N=NN(M)=9%
IF (N.EQ.O
DO 102 K=1
IN=IN+1
NA (IN)=NAM
G0 TO 101
READ (5,1)
WRITE {651
FORMAT (¢
READ{(5,1)
WRITE (641
FORMAT (*
M=M=1
DO 111K=l,
ADR{K)=ADR
NDAT=5%M+1
WRITE (1)
WRITE (642
FORMAT (1H1

0000 0000 111 11 1 12222 22222 23333/
2345 6789 012 34 8 90123 45678 90123¢/

NH{MD+SV{M} s GRIMI s NN(M)y KZFM{M)» NAMEN
y14,13,12414,10A5)
Q.END) GO TC 110

) My NH{M}ySVIM) 4 GR(M) yNN(M}y KZFM(M)y NAMEN
21245X9A5515914,13,15:1H ,10A5)

N

) 60 TO0 101

'N

EN(K)
NA(1)

1} NA(1)

WICHT: *,A8)

NA(2)

2} NA(2])

WREM: 7,A8)

M

(K)+M

NDATy My {{A{T 4K} 3K=145)yI=14M)
1)
)

1
~J
(3]

!



WRITE (646) NDAT,M
6 FORMAT (1H ,213)
WRITE (693) ((A(I,K)yK=195)9I=1,M)
3 FORMAT {1H ,5(155145144+1I3,15+4X)}
NCAT=IN+M
NCAT1=2%NDAT+1
WRITE (1) NDATLsNDAT,(NH(I) I=1,M),(NA(T)},I=1,IN)
WRITE (6,6)
WRITE (646) NDAT
WRITE (654) (NH(I)},I=1,M)
WRITE (654) (NA{I)sI=1,1IN)
4 FORMAT (1H 2046}
WRITE (6,22)
22 FGRMAT (°1FORMELGRUPPEN?®/
*#"0S 000 000000111111111122222'/
*® p N 123 456789012345678901234%/
%*®e ')
M=0
IN=0
121 M=M+1
REAB(5,5) NFRM(M)
5 FORMAT (Il}
IF (NFRM(M).EQ.0} G3 TO 130
WRITE (656) M,NFRM(M)
ADPF({M) =IN
N=NFRM{ M)
DO 122 I=1,N
READ (5,7) (BLIN+K) s K=144)
7 FORMAT (13,11,110,110)
WRITE (658} (BCIN+K},K=1,4)
8 FORMAT (11X,I4,12,110,110)
122 IN=IN+4
GC TOo 121
130 M=pM-1
N=2%M+1
DO 131 I=1,M
131 ADRF(I)=ADRF(I)}+N
NCAT=N+IN
WRITE (1) NDAT M, ((A(IK)sK=1s2),1=1,M),(B(1},I=1,IN)
WRITE (6,21)
WRITE {656) NDAT,M
WRITE (649) ((A(I,K}sKS142),1=1,M)
9 FORMAT (lH ,15(14412,2X))
WRITE (6510} (B(I},I=1,IN)
10 FORMAT (1H ,4(214,2110,2X))
REAMD(5513) (NA(I),I=1,10)
13 FORMAT(1048)
M=20
WRITE{1l) M,(NA[I),I=1,10)
WRITE (6514) (NA(I),I=1,10)
14 FURMAT (*OSTEUERFILE ®*,A8/¢ VOM ®",A8/t0",8A8)
sTCP
END

_gL_



LISTE 6 AUFNAHMEPROGRAMM FUR GRUPPENSATZTABELLE

SUBROUTINE GRSTAB (NTIN,NTOUT, NMATMy NGRD y NAME#
VERWALTEN GRUPPENSATZTABELLE #9N1V,
% NCHI, FELD,yMAT,NMAT)
REAL*8 F(1140) c
INTEGER*4 NMAT(2)
EINGABE : REAL*8 NAME(2)4NLV(2)4NCHI{2),MAT (NMATM,\GRD),FELD(2),
K1 EINHEIT GRUPPENSATZTAB. ALT EINHEIT GRUPPENSATZTAB. # * NAMl,NAM2,GENER/*GENER '/,DROP/'DRQOP */+BLANK/® #
NEU # Y/
* END/TEND v/
S10 GRUPPENSATZI AUFNEHMEN c
K10 *GENER "  GRUPPENSATZNAME READ {NTIN) NTGRS,MTGRSN
K1l MATNAMEL/V MATNAMECHI ANZ.MAT (MATNAMEN) IF (NTGRS.NE.D) REWIND NTGRS
IF(NTGRS.GT.0) GO YO 10
S2C GRUPPENSATZ LCESCHEN NGRS=0
K20 °DROP * GRUPPENSATINAME NGRSG=0
GD T0 20
i=1 c
10 READ (NTGRS) I,NGRS
S30 MATERIALIEN AUFNEHMEN NGRSG=NGRS
K30 GRUPPENSATZINAME °®GENER ° c
K31 ANZ.MAT (MATNAMEN) DO 1 IGRS=1,NGRS
READ (NTGRS) I,NAME(IGRS),NLVIIGRS}¢NCHI{IGRS) Ny
S40 MATERIALIEN LOESCHEN * (MAT(IsIGRS)sI=14N)
K40 GRUPPENSATZNAME *DROP v 1 NMAT(IGRS)=N
K41 ANZ.MAT (MATNAMEN) c

20 READ{NTIN) NAML,NAM2Z

K50 'END 1o '
IF (NAML.NE.GENER) GO TO 21
LDIM=1140 NGRS=NGRS+1
NGRSG=NGRSG+1
NTOUT=6 NAME {NGRSG ) =NAM2
NTIN=8 READ(NTIN) NIV(NGRSG) yNCHI (NGRSG)sNy{MATII s NGRSG) »I=1,N)
CALL FREEFD (5,NTIN;NTOUT,FyF,F) NMAT{NGRSG)=N
IF(N.GT.NMATM) GO TO 990 i
NMATM=100 IFANGRSG.GT.NGRD} 60 TO 990 9
NGRS=10 50 TO 20 3
LNGRS=1 c )
LNLV=LNGRS NGRS 21 TF(NAML.NE.DROP) GO TO 22
LNCHI=LN1V+NGRS IF(NGRS.£Q.0) GO TO 999
LF=LNCHI+NGRS DO 31 I6RS=1,NGRSG
LNMAT=LFHNMATM IF(NAME(IGRS).EQ.NAM2) GO TO 32
LN=LNMAT+NGRS*NMATM 31 CONTINUE
IF (LN+(NGRS+1)/2.6T.LDIM) GO TO 100 60 10 20
32 NAME(IGRS)=BLANK
CALL GRSTAB (NTIN,NTOUT, AMATMy NGRS+ F (LNGRS 14 F# NGRS=NGRS-1
H(LNLVY, ’ 50 Ta 20
#F (LNCHI ) F (LF}, F (LNMAT), F(LN)) ¢
102 STOP 22 IF(NAM1.EQ.END) GO TO 61
IF(NGRS.EQ.0) GO TO 999
100 WRITE (NTOUT,101) DO 41 IGRS=1,NGRSG
101 FORMAT ('0F ELDUEBERLAUF') IF (NAME(IGRS}.EQ.NAML) GO TO 42
GO TO 102 41 CONTINUE
END 60 TO 999

42 IF(NAM2.NE.GENER) GO TO 23
N=NMAT{IGRS)
READ(NTIN) N1, (MAT(N+I ,IGRS)sI=1,N1}
NMAT (TGRS )=NMAT({IGRS ) +N1



23

52
53
54

55
51

990
991
99

999
$98

61
101

102

IF(NMAT(IGRS).GT.NMATM} GO TO 990
GO TO 20

IF(NAMZ.NELDROP) GO TD 999
READ(NTIN) N1, (FELD(I)sI=1,N11}
IF(NL.GT.NMATM) GO TO 990
N=NMAT(IGRS)

DO 51 I=1,N1l

DO 52 K=14N
IF(MAT(K,IGRS).EQ.FELD(I)} GO TO 53
CONTINUE

GC 7O s1

IF(K.EQ.N} 60 TO 55

K1=K+1

DO 54 K=K1,N
MAT(K=1, IGRS }=MAT (K, IGRS)
N=N=1

CONTINUE

NMAT{IGRS)=N

GG TO 20

WRITE (NTOUT,991)
FORMAT(*ODIMENSION ZU KLEIN®)
STCP

WRITE (NTOUT,998)
FORMAT ( *OFEHWLER® )
GO TO 99

WRITE (NTOUT,101)

FORMAT ( " 1GRUPPENSATITABELLE®/® *)

IF (NTGRSN.NE.O} REWIND NTGRSN

I=1

IF(NTGRSN.NE.O) WRITE (NTGRSN} I,NGRS

DC 62 IGRS=1,NGRSG

IF(NAME(IGRS).EQ.ELANK]} GO TO 62

N=NMAT (IGRS)

WRITE (NTOUT,102) NAME(IGRS),NLIV(IGRS)4NCHI(IGRS},N
WRITE (NTOUT,103) (MAT(I,IGRS),I=1,4N)

FCRMAT (*OGRUPPENSATZ ',A8/° 1/V VON ',A8,5X,"CHI

# 'yA8B/
*/3X,I3,* MATERTIALIEN')

103 FORMAT (10(3X,A81)

I=7+2%N

VON #

IF(NTGRSN.NE.O} WRITE(NTGRSN]} I,NAME(IGRS),N1V(IGRS)sNCHI(#

4IGRS ),
* Ny (MAT (I, IGRS),I=1,N)

62 CCNTINUE

RETURN
END

_aL_
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300

LISTE

MAKROSKOPISCHE QUERSCHNITTE FUER EINE GRUPPE FUER EINE MIS#
NG

SUBRCOUTINE IMIWQ (ARB;NARB,BKH;WGR,BE,BST,BEST,BEST24B55,B#
#Hy
1 SNC+SNVsWGR1I5,KSTC,S5TD)

REAL*4 ARB(2),TZIM(2),TEMPM(2)4WGR(2),BE(2),BST(2),BEST(2),
1 BEST2(2),BS0:{(2)sBH(2)+WGR15(2)+CCEWM(2),STD(2)

INTEGER*4 NARB(2)yMATM{2),BKH{2)ySNC(2)ySNV(2},KSTDI(2)
LCGICAL*4 H2,STR197

EXTERNAL SUMZ2,SUM3,SUM6,SUMT

CCMMON /GROUC/ KP(237)
EQUIVALENCE (NTYPB,KP(3D)),{IERK;KP({1E0) ), (ISP,KP(149)})
1 (NFORM,;KP(148)) y{NTB34KP(147)) s {LWQG ,KP{10U6) )y (IMAT,KP (4T#

#)3,
2 (ITYP,KP(48)) 2 {J1,KPLE2)) (K1 KP(63))s{N1,KP(6#
B4)),
4 (J24KP(65)) 5 (KZ4KP(66) )2 (N2,KP{67))5 (J3,KP(68)), (K3;KP(69#
4)),

5 (N3sKP(TC)) g (MyKP(61) )y (MSTyKP(41) )y (NGRyKP{18)) o ({TXsKP(1#
#46)) s

6 INTYPK KP{17)})y (LWQMI,KP(123))4(NTOUTKP(33)),

7 (IMISCHsKP(3B8)) s (IGRsKP(34) ), (ISPA;KP(139)),(IERR,KP{55))#
#y

8 (NAKM2,KP(135))5(JERRyKP(52)}y (NMICHIJKP{161)),

9 (MSTR,KP(198))y (NERRCDyKP(59) ), (NAMERRsKP{57)) 4 (NMREM, KP(#
#175)) '

NTB3=3%NTYPB
RETURN
ENTRY MIWQ (NM,MATN,TZMyTEMPMyCGEWN+NMMC,*)
IERR="

I1=JERR/1CT

12=JERR-I1*1300C

IF(IGR>GE: [LoANDs IGRoLEs I2) TERR=1

TERK=LWCMI+NAKM2- 3

ISP=IERK+3*NTYPKHNM+4

MATERIALSCHLEIFE

DO 17 IMAT=1,NM

IF (IERR<EQo1l) WRITE (NTOUT,300) IGR, IMISCH.IMAT
FORMAT (" IGR*,I5,°® IMISCH®',I4,' IMAT®,I5)
TX=TZM({ IMAT)

TYPSCHLEIFE

DO 23 ITYP=1,NTYPK

TERK=TERK+3

NARB({TERK+1)=ISP-1

NARB(IERK+2) =0

NARB{IERK+3)=0

IF(TX 0EQo7o?) GO TO 2D

BESTIMMEN FORMEL

CALL FCRMNR{MATM(IMAT))

c
#

c

UNTERPROGRAMM |MIWQ

IF(NFORMoEQeT} GO T 2¢

SETZEN CATENADRESSEN J» VERARBEITUNGSKENNZIFFERN K, ANZAHL#

DATEN N

32

303

11

13

14

15

156

17

I1=BKH(1)
J1=NARB(I1+1)+1
K1=NARBI(I1+2)
N1=NARB(I1+2)
IF{IERR.EQo1)

WRITE (NTOUT,302) ITYPyNFIORMyJ1l,K1l N1

FORMAT (' ITYP®,I4,s"* NFORM?® 14,47 J1t, 16, K1l"pI3,° #
# N1%,I5)

IF(F-EQ1) GC TO 4D

11=BKH({2)

J2=NARB(I1+%1}+1

K2=NARB(I1+2)

N2=NARB(I1+3)

IF (IERR.EQ.1) WRITE (NTOUT,303) J2,K2,N2

FORMAT (°+°,757,2J2%,16,° K2°3I3s° N2, 15)

IF{MoEC.2) GC TO 45

I1=BKH ({3}

J3=NARB(I1+1}+1

K3=hNARB(I1+2}

N3=NARB{(I1+3) .

IF (IERRsEQol) WRITE (NTOUT»3¢4) J39K39N3

FORMAT (*47,T90,°J3°916," K3%413,° N3¢, I5)

FORMELN

CONTINUE

GO TO (181,102,163 ,1049105,1064,15379108910991154111,112,113#
#9114,
1 115,1169117,118,5119,120912191229123,1249125,126,1275128,1#
#29,130,

2 131,132,133,134,135,136,137,1289139,14<,141,142) yNFORM

ARB(ISP)=FFAKT(ARB(JL1),BST{IMAT) ,TEMPM{IMAT))
IF (ARB(ISP}oLToiol) RETURN 1 I
GO 70 2¢1

ARB(ISP)=TX*ARB(J1}
GO TO 2¢1

- 64

ARB(ISP)=TX*ARB(J1)*ARB(J2)
GO TG 271

ARB(ISP)=TX*SUMZ({ARB(JL})
GO TO 2¢1

ARB(ISP)=TX*SUM4 (ARB{J1))
G0 10 2¢1

ARB(ISP)=TX*SUM6 (ARB(J1})
GO TO 201

ARB(ISP)=TX*SUM5{ARB(J1))
GO TO 201

ARB(ISP)=TX*SUMT(ARB(J1),ARB(J2))
GO 70 271

AREB(ISP)}=TX*SUM6(ARB(J1))



111
112
113
114
115
116

117

119
127
121
122

123

124
125

126
127

GO 70 201

CALL MATR1 {1.C,&2%)
GC 7O 202

CALL MATRZ (SUM3,823)
60 T0 272

CALL MATR3 (1.D.SUM2,820)
GO TO 202

CALL MATR1 (ARB(J3},82%)
GO TO 292

CALL MATR3 {(ARB(J3),SUM2,8£27)
GC T4 232

CALL MATRZ {(SUMT,8623)
GO TO 282

CALL MATR3 (2RB(J3),SUM6,820)
GO TO 202

IF(NI-EQ.T) GO TC 2D
CALL SUMSTR
GC TO 241

ARBUISP)=WGR(IGR+1}*ARB(J1)
GC TO 291

ARB(ISP)=ARB(J1)*ARB(J2)
GC TO 201

CALL SUMWQ
60 TO 221

ARB{ISP)=ARB(J1)=ARB(J2)
GC TO 231

ARB(ISP)}=ARB(J1)
GC 70 27

TF(ARBIJ1)LEQTLC) 60 TO 20
ARE(ISP)={ c33333333/ARB(J1)
GO TO 201

CALL SUMNMTR
GC TQ 20

CALL UEMTR{(l.)
GC 7O 263

CCNTINUE

IF(IGRo EQ:NGR} GO TO 20
11=IGR+1

NARE(ISPI=]11

DC 236 I2=I1,NGR
ISP=1ISP+1l

236

128

129

139

131

132

133

1324

135

252

251

136
239

137

IF(NFORMc EQo26) ARB(ISPI=ARB(JL)*{WGR(I2)=WGR(I2+1)])
IF(NFORMoEQo27) ARB(ISPI=ARB(J1)*io66666666* (WGR15(12)
1-WGR15(12+11))

CONTINUE

ISP=1ISP+1

NARB(IERK+3)=NGR~J1+1

GO0 TO 20

ARB({ISP)=1o=~ARB(J1)
60 70 2¢1

CALL UEMTR(2.3)
G0 TG 203

ARBUISPI=ARB(J1)*U, 66666666% WGR1IS(IGR+1)
GO TO 201

ARB({ISP)I=HWGR(IGR)~WGR (IGR+1)
ARB(ISP+1)=0,66666666*%(WGRIS(IGR)I=WGR1S5(IGR+1))
ARB(ISP+2)=ALOG(WGR(IGR+1) /WGR{IGR))

ISP=1SP+3

NARB(IERK+3)=3

60 10 2v

CALL UEMTR (TX)
G0 1D 2n3

ARB(UISPI=TX#ARB(J1)*ARB{J2)%*ARB(I3)
GO 10 201

I1=BKH(1}+(SNV(IMISCH)-MATM(IMAT))*NTE3
J1=NARB(I1l+1)+1

ARB{ISP)=ARB(J1)

G0 To 201

If (NMICHI-EQ.2) GO TG 251
IF(NMMC.EQ.C) GO TO 251
IF{CGEWM{IMAT)oNE.D-0) GO TO 252
ARB(ISP)==ARB(J1)

IF(N1c EQeC) ARB(ISP)=0.

60 10 2¢1
ARB{ISPI=CGEWM{IMAT)*ARB(J1])

GO TO 201
I1=BKH(1)+(SNC(IMISCH)=MATM(IMAT})*NTB3
J1=NARB{I1+1}+1

AREB(ISPI=ARB(J1)

GO TO 201

IF{STR1IST(MATM{IMAT)}IGO TO 239
IF(INARBIJLI4N1I~1)oGTo196) N1=196-NARB(JLl)+1
CALL UEMTR (1.0}

GG T0 293

J2=1GR+2=NARB(J1)

IF (IGR.EQoNGRoDReJ2sLE.Q) GO TO 20
ARB(ISPI=ARB(J1+J2)

GO TO 2¢l

_08—



138

139

140

141

261

142

262

AREB(ISP)=TX*SUMB [ARB(J1)) 999 RETURN

6C TO 2°1 c

END
ARB(ISP)I=TX*SUMS (ARB{J1),ARB(J2))
6C TC 201

CALL WQJ
GC TQ 2o

SZ=0,

SN=ls

N=N2/MST
JE=KSTD(IMISCH)
Ja=1

CC 261 I1=1,N

JE=J5+]

SZ=SZ+SUML1C (ARB(J1),ARB(J2),BEST(J4) }*STC(J5)
SA=SN+SUML (BEST (J4))=STD(J5)

J1=J1+MST

J2=J2+MST

J4=J4+MST

AREB{ISP)=TX*SZ/SN

GC TO 271

CALL MATRL (ARB(J3},8&20)

J3=ISP-N2 1

J1=J3+2+IGR=NARB (J3)

IF(J1lo LEoJ3o0R:J16 GTa (J3+N2))GO TC 262
11=BKH(4}

J2=NARB(I1+41)+1

ARE(JL)I=ARB(J2)

GO TQ 202

NERRCD=19
NAMERR=]GR
RETURN 1

ISF=1ISP+1
NARB(IERK+3}=1
GC 70 2

NARR (IERK+3)=N2
GC TO 23

NARB(IERK+3)=N1
GC TQ 2v

CCNTINUE
ENDE TYPSCHLEIFE

* CCNTINUE

ENDE MATERIALSCHLEIFE

CALL TADRA (ISP, ISPA,E999)
IFINMREMoGTo) KSTO(IMISCH)=KSTD(INMISCH)+MSTR/MST
RETURN

1

_lg_
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LISTE 8 BEDEUTUNG der in GRUCAL benutzten VARIABLEN und POINTER
im COMMON-Speicher /GROUC/

Die Uebertragung der Variablen und Pointer erfolgt ueber einen
labeled Commonspeicher /GROUC/ mit 210 b-byte =-Worten. Die folgende
Liste enthaelt die Adressen der Variablen und Pointer im
Commonspeicher, ihre Namen bei Zuordnung ueber ein
Equivalencestatement, 1ihre Bedeutung, sowie die Laengen der zu den
Pointern gehoerenden Felder.

Pointernamen sind im allgemeinen durch den Anfangsbuchstaben L
gekennzeichnet, der Name des dazugehoerigen Feldes bel Uebertragung
in Unterprogramme entspricht dem Pointernamen ohne fuehrendes L .

In Klammern gesetzte Groessen geben den jeweiligen Inhalt der
Variablen an.

Adr. Name Feldlaenge Bedeutung

e epeme—- D L L L T Ty

1 IDGR Identifikation GRUBA-File

2 8=-byte=Wort

3 NTWQOD Fortraneinheit fuer zu druckenden
SIGMN=File

L NDSMN Anzahl Daten SIGMN=File

5 NTG Fortraneinheit GRUBA=File

6 NTWQ Fortraneinheit SIGMN=File

7 NTH Fortraneinheit Hilfsfile

8 NMP Kennziffer M(0)-P1(1)-SN(2)-Rechnung

9 NMISCH Anzahl Mischungen

10 LH max. belegte L-byte-Adresse
im Arbeitsspeicher

11 NMMG Gesamtanzahl Mat. aller Mischungen

12 NZT Anzahl Zusatz(>0), allein.(<0) Typen

13 NSFL Anzahl Sekundaerfiles

14 NMTK Anzahl! Mat.-Typ.=-Kombinationen

15 NMSG Gesamtanzahl Auswertmat., :
ueber die summiert wird

16 NGRS Anzahl Gruppensaetze in Gruppensatztab,

17 NTYPK Anzahl Querschnittstypen auf
Kontrollfile

18 NGR Anzahl Gruppen

19 NMATG Anzahl Mat. auf GRUBA

20 NTYPG Anzahl Typen auf GRURA

21 NDTM Datum des GRUBA=Files

22 NMATB Anzahl von GRUBA benoetigter Mat,

23 NST max. Anzahl Stuetzstellen

2L NH2 Kennziffer keine(0),
H2=Sonderbehandlung (1)

25 NT2N Kennziffer SIGMN=File 2(0),
NGR+1 Saetze (1)

26 NVEKT Anzahl gewuenschte Vektortypen

27 NSKAL Anzahl gewuenschte Skalartypen

28 NSKV NVEKT+NSKAL

29 NZTB Anzahl zu berechnender Typen

30 NTYPB Anzahl von GRUBA benoetigter Typen

31 NWQA Anzahl aus Gruba ausgewaehlter Daten

32 NTIN FREEFO=Einheit Eingabe

33 NTOUT Fortraneinheit Ausgabe



IGR
LDIM
NMMAX
LDARB

IMISCH
NUBWQ

ISTOT
MST
SEST
SEST2
MATYP3
EMT
DE

I MAT
ITYP
NI1H2
N197

NTSTF
IERR
N

11l

NDRINP
NAMERR

NERRCD
NINDI
M

J1

K1

N1

J2

K2

N2

J3

K3

N3
LMNMM
LMAGRS
LMAC
LMAV
LMAM
LMTP
LMTZ
LTA
LSN
LAAT
LANMS

LAAL
LAKTZ

LAAMS

NM1SCH
2*NMISCH
2%*NMISCH
2*NMI1SCH
2+%*NMMG
NMMG
NMMG
2%NZT
NSFL
2%NMTK
NMTK

2*NMTK
NMTK

2*NMSG
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laufende Gruppennummer

Feldlaenge Arbeitsspeicher

max. Anzahl Mat. pro Mischung
Feldlaenge Arbeitsfeld ARB fuer WQ
ohne Organisationsspeicher
laufende Mischungshummer
Kennziffer keine (0), Datenuebern. (1)
aus voriger Gruppe

Index SIGMATOT fuer Wichtung

Anzahl Stuetzpunkte der Gruppe

SUM DE/STOT der Mischung

SUM DE/STOT**2 der Mischung
3%¥NMATB*NTYPB

mittlere Energie der Gruppe

DE der Gruppe

laufende Matnummer in der Mischung
laufende Typnummer

Anzahl Mat. mit H2-Sonderbehandlung
Anzahl Mat. mit Streuung ueber
Gruppe 197

Fortraneinheit Steuerfile

Kennwort Fehlerausdruck
Uebertragung Anzahl Daten
Uebertragung Anzahl Daten

Kennziffer nicht(0), Drucken(l),
und Rechnen (2) Elingabebeschreibung
Name fuer Fehlerausgang

8-byte-Wort

Fehlercode

Index Einlesehlock (KAPROS)

Anzahl fuer jeweilige Formel
benoetigte Typen
Anfangsadresse

Verarbeltungskennz. NDaten 1.Typ

|
|
Anzahl |
|
5.0, | Paten 2.Typ
I
|
S.0. | Daten 3.Typ

|
Anzahl Mat. pro Mischung

Gruppensatzname fuer jede Mischung
Matname CH! fuer jede Mischung
Matname 1/V fuer jede Mischung
Matnamen aller Mat. aller Misch.
Temperaturen aller Mat.
Teilchenzahlen aller Mat.

Namen Zusatz/allein. Typen
Fortraneinheiten Sekundaerfiles
Typnamen fuer Mat.Typ.Kombination
fuer jede Mat.Typ.Komb. Anzahl Mat.,
ueber die summiert wird

Labelname fuer Mat.Typ.Kombination
Kennziffer Tellchenzahl N (0),

1, (1) fuer jede Mat.Typ.Komb.,
Namen Mat., ueber die summiert wird



- 84 -

fuer jede Mat.Typ.Komb.

Felder zu 85 bis 89 werden nur temporaer angelegt

85 LGN NGRS Anzahl Mat. pro Gruppensatz
86 LGAV 2*NGRS Matname 1/V fuer jeden Gruppensatz
87 LGAC 2#NGRS Matname CHI fuer jeden Gruppensatz
88 LGAM Matnamen aller Gruppensaetze
89 LGA 2+*NGRS Gruppensatznamen
90 LKNA N Kennziffern des Kontrollfiles
91 LKANA 2#N Namen des Kontrolifiles
92 LKNF N Kennziffern Formeln des Kontrollifiles
93 LWGR NGR Gruppengrenzen
94 LWAM 2%NMATG Namen Mat. auf GRUBA
95 LWAT 2%NTYPG Namen Typen auf GRUBA
96 LST NGR Anzahl Stuetzstellen pro Gruppe
97 LSAM 2 +*NMMG benutzte Matnamen aller Mat.
98 LSNC NM1SCH Nummer Mat. fuer CH! fuer alle Misch.
99 LSNV NMI SCH Nummer Mat. fuer 1/V fuer alle Misch.
100 LSNM NMMG Nummern aller Mat.
101 LSMB NMATG Kennziffern von GRUBA ben. (>0),
nicht ben. (0) Mat.
102 LTAT 2+#NTYPK Namen gewuenschte Typen
103 LTNT NTYPK Nummern in KAMA der zu berechn.Typen
104 LTTB NTYPG Kennziffern von GRUBA ben.(>0),
nicht ben. (0) Typen
105 LTKNA N Namen in KANA d. Nummern ersetzt
106 LWQG Pointer auf GRUBA-Satz in ARB
107 LWQ Pointer von GRUBA ausgewaehlte Daten
108 LBSOIP 8 0. 10. 100. ... 10000000.
109 LBE NST Stuetzpunktenergien
110 LBST NST SIGMATOT an Stuetzpunkten
111 LBEST NST DE/SIGMATOT,an Stuetzpkt.
112 LBEST2 NST DE/(SIGMATOT)*#2 an Stuetzpunkt
113 LBSO NMMAX SIGMAD fuer Mat.
114 LBH NMMAX SIGMATOT fuer Mat.
115 LBKH 10 Adressen Erklaerungsteil der fuer
Formel benutzten Typen
116 LBKH1 10 Hilfsfeld
117 LARB LDIM=-LARB Arbeitsfeld ARB fuer Querschnitte
118 LIH2 N197 Nummer Mat. mit Sonderbehandl. H2,
Ueberstreuung ueber Gruppe 197
119 LWGR15 NGR Gruppengrenzen **1.,5
120 LwWQMI Pointer makrosk.isotopabh . WQ in ARB
121 LAATG L%NAK Namen der auszugebenden Typen
fuer jede Auswertkombination
122 LAKTZG NAK Kennziffer Teilchenzahl 1 (1) ,
N (0) fuer jede Auswertkomb.
123 LANRT NAK Nummer des berechneten Typs
124 NS1AN Kennziffer Drucken Sekundaerinput
nicht (0), alt und neu (1), neu (2)
125 LAMNM NMISCH*NAK Anzahl Mat. pro Misch. pro Auswertkomb.
126 LAJUM NMISCH*NAK Adresse Matnummer pro Misch. pro Auswertk,
127 LANRM N Matnummern pro Misch. pro Auswertkomb.
128 LAAM NMA Namen aller aufgerufenen Mat.
129 LNDTL NGR+1 Anzahl Daten pro Gruppensatz
130 NDSFL Kennziffer nicht (0), Drucken (1)



131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
luy

145
146
147
148
149
150

151
152
153
154
155
156
157
158

159
160
161

162
163
l6u
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182

NTS
NTK3
NSTRM
NSPFR
NAKM2
NAK?2
IDE

| ERKA
| SPA
NDTMAX
NVA
NSKA
NMA
NAUSW

NAK
TX
NTB3
NFORM
ISP

I ERK

LDAT
LDNUG
LDNOG
NDRA
NPR
LPAT
LPNRT
LPTYP

LPUG
LPOG
NMICHI

LCNMM
LCMAM
LCGEW
LCGEWM
NTFL
ICHI
INUSF
NMSP
ICHIG
IDREM

NGRREM
NTREM
NMREM
LMREM
LAREM
NREMB
LRBMI
LRBMAT
LRAMAT
LRBU

2+*NDRA
NDRA
NDRA

2%*NPR
NPR
NPR

NPR
NPR

NMICHI

Sum. LCNMM
Sum. LCNMM
Sum., LCNMM

NMREM
2*NMREM

NREMB
NREMB
2 %*NMMGR
NMMGR
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Fortraneinheit Steuerfile

3%*NTYPK

max. Ueberstreubreite

freier Arbeitsspeicher
2%*NAK*NMISCH

2#NAK

Typnummer DE

Index Erklaerungsteil Auswertung
Index Daten Auswertung

max. Gruppensatzlaenge

Anzahl Vektortypen Auswertung
Anzahl Skalartypen Auswertung
Anzahl aller aufgrufenen Mat,
Kennziffer nur Auswertwq.(-1),

nur Mischwg. (0), Misch, und Auswertwq.
Anzahl Auswertkombinationen
Teilchenzahl des berechneten Mat.
3x*NTYPB

jeweils zutreffende Formelnummer
Index makrosk.,isotopabh, Daten
Index Erklaerungsteil makrosk.
isotopahh. Daten

Namen der Drucktypen

untere zu druckende Gruppe

obere zu druckende Gruppe

Anzahl Drucktypen

Anzahl Druckkombinationen

Namen der Druckkombinationen
Nummer Auswertk. fuer jede Druckk.
Kennziffer Skalar(l), Vektor(3),
DE (&)

untere zu druckende Gruppe fuer jede
Druckkombination

obere zu druckende Gruppe fuer jede
Druckkombination

Kennziffer fuer Wichtung CHI

keine (0) Wichtung (NM]ISCH)
Anz.Mat. pro Misch. fuer Gewichte CHI
Matnamen fuer Gewichte CHI
Gewichte

Materialnummern

Fortraneinheit Fluesse

Pointer materialabh.CHI

Pointer materialabh,.NUSF

Anzahl Spaltmaterialien

Pointer mischungsabh. CHI
Identifikation REMO=GRUBA

Anzahl Gruppen REMO=-GRUBA
Fortraneinheit REMO-GRUBA

Anzahl Mischungen mit REMD

Nummern der Mischungen mit REMD

Namen Stossdichte fuer Misch, mit REMO
Anzahl Aenderungen Standard-REMO
Kennziffern Misch., Aenderung

(1)

Anzahl Materialangaben fuer jede Aenderung

Kennwort Materialangabe
Kennziffer erste Gruppe



183
184
185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195
196
197

198
199
200

201
202
203

2004
205

LRBO
NSTDE
LASTDE
LNDSTE
LSTDE
LRST
NDTREM
NSTD
LDIMH
LNDST
LSTD
LKSTD
LMGRU
LMGRO
LNRSTD

MSTR
ISTOTR
LREMTF

LWAMR
NMATR
LMBER

LASTDB
LKSTH

NMMGR

2%*NSTDE
NSTDE

NGR

NMISCH
NMMG
NMMG
NMISCH

NMMAX

2%*NMATR

NMMG

NM1SCH
NMISCH
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Kennziffer letzte Gruppe

Anzahl! Stossdichten Eingabe

Mamen Stossdichte Eingabe

Anzahl Daten jeder Stossdichte Eingabe
Stossdichten

Anzahl Stuetzstellen fuer REMO

Datum REMO=GRUBA

Anzahl benutzte Stossdichten

temporaere maximale Feldlaenge

Anzahl Daten fuer jede Stossdichte

benutzte Stossdichten

Anfangsadressen benutzte Stossdichten

erste Gruppe REMD fuer alle Mat.aller Misch,
letzte Gruppe REMO fuer alle Mat.aller Misch.
Nummern Stossdichte fuer alle Misch,

falls kein REMO in der Misch (0)

max. Anzahl Stuetzstellen REMD

Index SIGMA tot fuer REMO

Kennziffern REMO fuer alle Mat.einer Misch,
keine (0) , REMO (1) in der Gruppe

Namen Materialien auf REMN=-GRUBA

Anzahl Materialien auf REMO=GRURA

Kennwort REMO fuer alle Mat.aller Misch.
REMO (1) , auch fuer Sekundaerdaten (0)
kein REMO (-1)

Namen benutzte Stossdichten

Hilfsfeld Anfangsadressen Stossdichten
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LISTE 9  In GRUCAL benutzte UMTERPROGRAMME

NAME TYP ENTRY GERUF. BESCHREIBUNG
SUBROUT.

------- et e e e R ket

MA TN Subr. PRINPT Steuerprogramm

PUFFER Bereitstellen

FREESP Arbeitsspeicher,

XTAREA Jobueberwachung

JBKNTR Drucken Eingabebeschreibung
FREE72 Umwandeln Eingabedaten

CHNN Berechnen, Drucken Querschnitte

GRUCAL

PRNEW

CCERR
PRINPT Subr. Drucken Eingabebeschreibung
PUFFER Subr. DDFIND Feststellen benoet. Pufferspeicher
DDFIND Subr. Bestimmen Anzahl Dateien
FREESP Subr. Bestimmen freien Speicherplatz
XTAREA Subr.Ass Zuordnen Arbeitsspeicher
JBKMNTR Subr. RAC Fuehren Jobstatistik mit

JBK DATUM Gruppensatzstatistik

JBKEND  JOBNAM
JBKERR ZEIT

PRNEW Drucken GRUCAL-News
RAC Subr. Sperren DA-Dateien
JOBNAM  Subr.Ass Holen Jobname
FREE72 Subr. Umwandeln free-formatted [Eingabe
CON Subr. CNN Umwandeln A-Format - Festkomma
GRUCAL Subr. GRUCIN Steuerprogramm
I TCHI Lesen, Aufbereiten Eingabe

PRINPT Berechnen Querschnitte
RDSMN Ausgeben Querschnitte
DRCKTP

RDS

DRSTF

JBKNTR

IDGIN

IRINP

TINPTS

SETAM

SGEWC

SETAT



GRUCIN

ITCHI

WOTEST

EQCHAR
RFL
FAKT

PREC

RDSIG

RDSMN

DRCKTP

DRH
IDR

DRWQ

RDS

Subr,

Subr,

Subr.,

L*#l4 Ass
Subr,

Subr.

Subr.

Subr.

Subr,

Subr.

Subr.
Subr.,

Subr.

Subr.

PRFAK
PRCHI

REWS G
WRTSIG
RNUSF
RCHI

WRTCHI

ADR
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AUSW

DRCKTP
| RDREM
DRUCK
DRTEST
KONST
BERWQ
GRPS

ERROR
PRCOMM

EQ Einlesen Eingabe
NADR
TADR

WOTEST Steuerprogramm
RFL |teration CHI
FAKT

EQCHAR Bestimmen Indlizes
CH! NUSF In SIGMN=File

Vergleichen 5 Zeichen von Doppelwort
Lesen Fluesse

PRFC, Bestimmen Wichtungsfaktor CHI
RDSIG Ersetzen CHI

PRSKAL Drucken Materialfaktoren , CHI

Lesen SIGMN
Rewind
Schreiben
Lesen NUSF
Lesen CHI
Schreiben CHI

NADR Einlesen Erklaerungssatz SIGMN=File
TADR fuer Drucken

DRH Steuerprogramm Festlegung
IDR Kennziffern Druckausgabe
DRWO

NADR

EQ Bestimmen Anzahl Drucktypen
EQ Setzen Kennziffern fuer

einen Drucktyp

ADR Feststellen Drucktypen aus
EQ Eingabe

I PRWQ Steuerprogramm Lesen, Drucken
RDSWQ SIGMN=File



RDSWQ

I PRWQ

PRSSV

DRSTF

STFILE

WRT

IDGIN

GRBA

GRBAL

DATGR1

ITLL
DEF I
GRBA2

DATGR2

ITL2

IRINP

DRISTD

Subr.

Subr, PRWQ

Subr,
PRSKAL
PRVEKT
PRSPEZ

Subr.

Subr.,

Subr,

Subr.,

Subr., GRBE
DATNR

Subr, GRBE1
DEFI

Subr, DATNR1

Subr, TL1
Subr .Ass

Subr. GRBE2
DEFI

Subr., DATNR2

Subr, TL2

Subr., IRDREM

Subr. DRSTD
DRREM

I PRWQO
TADRA

PRSSV

STFILE
NADR
TADR

WRT
NDST

MADR
TADR
GRBA
GRBE

GRBA1
GRBA2
GRBE1
GRBE2
EQCHAR
DATNR1
DATNR2

DATGR1

ITLY
NVGL

DATGR2

ITL2
NVGL

DRISTD
REMINP
DRREM
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Lesen, Drucken SIGMN-File
Drucken Querschnitte fuer
elne Gruppe

Drucken einen Datensatz

Skalartypen
Vektortypen

Steuerprogramm Drucken Steuerfile

Drucken Steuerfile

Drucken Zeile Steuerfile
Einlesen Steuerfile,

Gruppensatztabelle,
Frklaerungssatz GRUBA

Steuerprogramm
Lesen GRUBRA
REMO=GRUBA

Lesen GRUBA

Speichern Datensatz von GRUBA

Lesen Record von GRUBA
Initialisieren DA-File

Lesen REMO=GRUBA

Speichern Datensatz von REMO=GRURA
Lesen Record von REMN=-GRUBA
Initialisieren, Aufbereiten

REMO=Eingabe

Drucken Stossdichte
Eingabe REMO-=Korrektur



REMINP

ISTSTD
TINPTS
TINPT
SETAM

MATNAM

I ERSA

SGEWC

SETGEW

SETAT

GEWTYP

PRTBDG
BERTYP

GRBTYP

KNTRF

AUSW

AUSWH

Subr.,

Subr,
Subr.
Subr,

Subr.

Subr.

Subr.

Subr
Subr.

Subr.

Subr.

Lwl
Subr,

Subr,

Subr.,

Subr,

Subr.

STSTD

ERSA
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ISTSTD
EQCHAR

DRSTD
TINPT

MATNAM
NADR
TADR

| ERSA
EQCHAR

£Q

NVGL
EQCHAR

SETGEW

GEWTYP
BERTYP
GRBTYP
KNTRF
NADR
TADR

PRTBDG
NDST
NVGL

NDST

PRTBDG
NDST
NVGL

NDST
NVGL

NDST
NVGL

AUSWH
| KOMB
I AUSWK
NADR
TADR

CHAR15
EQ

Aufbereiten Eingabe REMO

Bereitstellen Stossdichte
Steuerprogramm Pruefeﬁ Eingabe
Pruefen Eingabe

Steuerprogramm Verarbeitung

Materialnamen

Bestimmen gruppensatzabh.Matnamen,
von GRUBA benoetigte Materialien,
Materialien mit Sonderbehandlung
Ersetzen Matnamen durch MNummern

Ersetzen Matnamen durch
gruppensatzabh., Namen

Steuerprogramm Setzen Gewichte CHI

Normieren Gewichte CHI
Setzen Materialindizes fuer CHI

Steuerprogramm Verarbeitung
Typnamen

Bestimmen gewuenschte Typen,
Ordnen Skalar-Vektortypen

Pruefen Sonderbed., M=Pl1=Sn , H2

Bestimmen zu berechnende Typen

Bestimmen von GRUBA benoetigte Typen
Ersetzen Namen im Steuerfile durch
Numme rn

Steuerprogramm Zusammenstellen
Auswertkombinationen

Bestimmen Auswertmaterialien
Anzahl Auswertkombinationen



CHAR15
I'KOMB

IAUSWK

DRUCK
DRKINP

KONST
BERWQ

[ RDWQ
|UBRN

1VSB
| SEK

WRTSEK
IND
| GRMK

IREMO

IMIWQ

R*8 Ass

Subr.

Subr.

Subr.,
Subr.

Subr,

Subr.

Subr.

Subr.

Subr.,

Subr.

Subr,

%l

Subr,

Subr,

Subr.,

AKOMB

AUSWK

DRTEST

READWQ
UBRNWQ

VSBWQ

SEKWQ

GRE
GRMK

REMIND
REMO

MIWQ

= Q] =

EQCHAR

| KOMB
NDST
EQ

NVGL

DRKINP

TADR

| RDWQ
| UBRN
1VSB
ISEK
ISUM
I REMO
I GRMK
IMIWQ
ISTREU
I FRNR
| FAKT
I FH2
IMATR
I AWQ
| GRPB

DATNR
TADR

WRTSEK
IND

NVGL

SUM1
I REMO

I FRNR
I FAKT
I SUM
1 FH2

Blanksetzen letzte 3 Zeichen

Setzen Kennziffern, Namen fuer
eine Auswertkombination

Setzen Auswertkombinationen
fuer Skalar=Vektortypen

Steuerprogramm Drucken Eingabe

Drucken Eingabe
Erklaerung Testausgabe

Setzen Konstanten, Hilfsfelder
Steuerprogramm Berechnung
makroskopischer selbstabgeschirmter

isotop=-Auswertkombinations=-abh.
Querschnitte

Einlesen mikroskop. Querschnitte

Uebernehmen Querschnitte von
vorhergehender Gruppe

Verschieben mikroskop. Querschnitte
auf Anfang Arbeitsfeld

Einlesen Sekundaeraquerschnitte

Drucken Zeile Sekundaerdaten
Setzen Index Name

Setzen Gruppen-= und mischungsabh,
Materialkonstanten

Ueberpruefen Bedingungen REMN

Berechnen makrosk, selbstahgesch,
isotonabhaengige Querschnitte
fuer eine Gruppe

fuer eine Mischung



I FRNR

| FAKT

TSTEMP
TSFAK

| BFAKT

EQl
NFXFL

I SUM

I MATR

IFH2

I STREU

Subr.

Rl

Subr.

Subr.

R*l

L+l
%4

R+ L

Subr.

L*b

Subr,

FORMNR

FFAKT

BFAKT

SUM1
SUM2
SUM3
SUML
SUM5
SUM6
SUM7
SUM8
SUM9
SUM10

MATR1
MATR2
MATR3
UEMTRA
UEMTR
SMTRA
SUMMTR
SUMSTR
SUMDWQ
SUMWQ
wQJ
SwQPL

H2
STR197

STREU

IMATR
TADR

I BFAKT
NFXFL
TSTEMP
TSFAK

EQl

STREU
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Bestimmen der fuer die Daten
einer Gruppe, eines Materials
und eines Typs

zutreffenden Formelnummer

Berechnen temperaturabh.F=-Faktor

Pruefen auf Nullstelle Interpolation

Pruefen F-Faktoren

Berechnen F=Faktor fuer eine
Standardtemperatur

0.9999<Arg<1.0001

Pruefen, Umwandeln
Gleitkomma - Festkomma

Summation ueber Stuetzstellen

Verarbeiten Streumatr., Querschnitte
Berechnen Matrizen

Berechnen Matrizen

Berechnen Matrizen ,
Uebernehmen Auswertmatrix
Uebernehmen isotopabh, Matrix
Addieren Auswertmatrizen
Addieren isotopabh. Matrizen
Summieren Streuung

Addieren Diffusionskonstante
Addieren Querschnitt
Berechnen Summe Stuetzpunkte
Addieren pos. Querschnitte

Pruefen Material auf
H2=-Sonderbehandlung
Streuung ueber Gruppe 196

Pruefen Streuquerschnitte auf 0.



FAWQ

IGRPB

GRPS

GRPSTZ

FEHLERBEHANDLUNG

ERROR
 CCERR
CCEND

Subr.

Subr.

Subr.

Subr,

Subr,
Subr.Ass

Subr,

AUSWO IMATR
NDST

INWQ TADR

GRPBLK TADR
GRPSTZ
I PRWQ

PRWQ.

CCEND
ERROR

ALLGEMEINE HILFSPROGRAMME

NADR

TADR

EQ
NVGL
NDST
PRCOMM

%L

Subr,

L*l
[ *y
I %4
Subr.

NEWADR
NDWADR

TADRA

= 03 =

Setzen Nummer erste Einstreugruppe
Berechnen Auswertquerschnitte

aus isotopabh. Querschnitten
Initiieren Speicherindex

Zusammenstellen Gruppenblock,
Ausschreiben auf Hilfsdatei

Steuerprogramm Zusammenstellen,
Drucken Gruppensatz

Zusammenstellen, Drucken Gruppensatz

Drucken Fehlernachricht
Fehlerbehandlung Completioncode

Aufruf ERROR fuer Completioncode

Setzen Adresse fuer
Einfachwort
Doppelwort

Testen Adresse im Arbeitsfeld,
im Querschnittsfeld

Vergleichen Namen
Bestimmen Index Doppelwort in Tab,
Ausschneiden Ziffern aus Festkommaz.

Drucken Inhalt Common /GROUC/
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LISTE 10 PROGRAMMSTRUKTUR von GRUCAL

Jedes Programm ruft die in der naechsten Spalte stehenden
Unterprogramme auf.

Im allgemeinen werden alle Programme zur Uebertragung von Feldern
initialisiert, diese Initialislerungsaufrufe sind nur aufgefuehrt,
wenn sie von einem anderen Programm als dem rufenden(erfo]gen.
Aufrufe der folgenden Programme sind nicht aufgefuehrt:

EQ NDWADR NEWADR TADR TADRA NVGL NDST PRCOMM



MATN

PRINPT
PUFFER
FREESP
XTAREA
CCERR

JBKNTR
FREE72
GRUCAL

PRNEW

DDFIND

CCEND

GRUCIN
ITCHI

PRINPT
RDSMN
DRCKTP

RDS

DRSTF
IDGIN
IRINP

TINPTS
SETAM
SGEWC
SETAT

AUSW
DRCKTP
DRUCK

KONST
BERWQ

GRPS
ERROR
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ERROR

WQTEST
RFL
FAKT

DRH
DRWQ
RDSWQ

STFILE
GRB

DRISTD
REMINP

DREM
TINPT
MATNAM
SETGEW
GEWTYP
BERTYP
GRBTYP
KNTRF
AUSWH
AUSWK
DRH
DRWQ
DRKINP

READWO
UBRNWQ
VSBWQ
SEKWQ

GRE

INWQ
GRMK
MIWQ

GRPBLK
GRPSTZ

EQCHAR
PRFC

RDSIG

ADR
PRWQ

WRT
ISTSTD
EQCHAR
IERSA
PRTBDG
PRTBDG
CHAR15
AKOMB

ADR

DATNR

WRTSEK
IND

SuUM1
FORMNR
REMO
FFAKT

I SUM
| FH2
I MATR
AUSWQ

PRWQ

PRSKAL

PRSKAL
PRVEKT

EQCHAR

EQCHAR

BFAKT

STREU
IMATR

PRSSV

EQ1
NFXFL

STREU
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INCLUDE LOAD(GRUCAL)

ENTRY MAIN

INSERT MAIN,GRUCAL,EQ,NADR, TADR,NVGL,NDST, EQCHAR, GROUC, JB,
ZEIT,CHAR1S, PRSSV

OVERLAY A

INSERT 1TCHI,PRFC,RDSIG

OVERLAY B

INSERT WQTEST,RFL

OVERLAY B

INSERT FAKT

OVERLAY A

INSERT TINPT,TINPTS

OVERLAY A

INSERT PRINPT

OVERLAY A

INSERT PREINF

OVERLAY A

INSERT ERROR

OVERLAY A

INSERT FREEFO,CON,XTAREA, PUFFER, FREESP,DDDRU, DDTEST

OVERLAY A

INSERT JBKNTR, JOBNAM, DATUM, RAC

OVERLAY A

INSERT SGEWC, SETGEW

OVERLAY A

INSERT GRUCIN, IDGIN, RDSMN

OVERLAY A

INSERT DRISTD, IRINP,REMINP, ISTSTD, STD

OVERLAY A

INSERT SETAM,MATNAM, | ERSA

OVERLAY A

INSERT SETAT,GEWTYP,PRTBDG,BERTYP,GRBTYP, KNTRF

OVERLAY A

INSERT AUSW,AUSWH, | KOMB, 1AUSWK

OVERLAY A

INSERT DRUCK,DRKINP,KONST,DRCKTP,DRH, I DR, DRWQ

OVERLAY A

INSERT DRSTF,STFILE,WRT

OVERLAY A |

INSERT BERWQ, IRDWQ, |GRPB, IUBRN, IVSB, I SEK, I SUM, | GRMK, IMIWQ, I STREU,
I FRNR, | FAKT, IFH2, IMATR, 1AWQ, IND,WRTSEK, I BFAKT, IREMO,
TSTEMP

OVERLAY A

INSERT GRPS,GRPSTZ, | PRWQ, RDS, RDSWQ

LISTE 11 Overlay=Struktur von GRUCAL





