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Abstrakt

Cilem této bakalaiské prace je seznameni se s principy termojaderné fuze,
nuklearnimi daty a jejich pouziti v numerickych simulacich fiizniho plazmatu.
V préci je vysvétleno, co je termojaderna faze, jak se uskuteciuje, jeji vy-
hody a dnesni pfistupy k ni. Déle prace seznamuje s teoretickymi zaklady,
které popisuji tyto reakce, a to kinematikou fiizniho binarniho systému, total-
nim G¢innym prifezem a diferencialnim uc¢innym prurezem. Nasleduje ¢ast
o nuklearnich datech, kde je prehled zdroji, druhtt a formatd nuklearnich
dat a doporuceni, jaké formaty dat pouzivat ve vyzkumu na Katedie fy-
ziky CVUT FEL v Praze. Hlavni ¢ast prace popisuje format ENDF, ktery je
konkrétné pouzit pro numerické simulace fizniho plazmatu. Tento format je
podrobnéji popsan a je zde také vysvétleno, jak vypocitat konkrétni hodnoty

ucinnych prurezu z téchto dat.

Klicova slova: nuklearni data, faze, u¢inny prifez, diferencialni ac¢inny
priifez, Z-pin¢, ENDF, fazni reakce, D(n,d)*He, D-D reakce, DD reakce



Abstract

The goal of this bachelor thesis is to learn about principles of thermonuclear
fusion, nuclear data and their use in numerical simulations of fusion plasma.
Thesis explain what thermonuclear fusion is, how is it implemented, its
advantages and current approaches to it. Next part learns of thesis about the-
oretical bases, which describing these reactions, namely kinematics of fusion
binary system, total cross-section and differential cross-section. Next part
is about nuclear data, there is a summary of sources, types and formats of
nuclear data and the recommendation, which formats can be used in simu-
lations the Department of Physics CTU FEL in Prague. The main part of
this thesis describes ENDF format, which is specifically used for numerical
simulations of fusion plasma. This format is described in-depth. There is ex-
plained how it calculates specific values of cross-sections from these data,

too.

Keywords: nuclear data, fusion, total cross-section, differential cross-
section, Z-pinch, ENDF, fusion reactions, D(n,d)*He, D-D reaction, DD re-

action
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Seznam pouzitych symbolii

V této praci jsou pouzity nasledujici symboly, konstanty a zkratky.

Seznam symbolt a konstant

Symbol Fyzikalni vyznam Jednotka
a nalétavajici jadro atomu v reakci A(a,n)B

ai, as, as, ag, as | koeficienty

A ter¢ové jadro atomu v reakci A(a,n)B

Ay, Ay, Ag, Ay koeficienty expanze

B produkt reakce A(a,n)B

c rychlost svétla (¢ = 2.99792458 x 10® m-s~!) | m-s™!
D, d deuterium — izotop vodiku s jednim neutronem

E, kinetickd energie nalétavajici ¢astice (v LS) J, keV
E, kinetickd energie nalétavajici ¢astice (v CMS) | J, keV
En kinetickd energie zbytkového jadra (v LS) J, MeV
Ep kinetickd energie zbytkového jadra (v CMS) J, MeV
Eq4 kinetickd energie deuteronu (v LS) J, keV
E4 kineticka energie deuteronu (v CMS) J, keV
E, kinetickd energie neutronu (v LS) J, MeV
E, kinetickd energie neutronu (v CMS) J, MeV
56Fe izotop zeleza

tritium — izotop vodiku s dvéma neutrony
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Symbol Fyzikalni vyznam Jednotka
3He, 3He izotop helia s jednim neutronem
‘He, 3He izotop helia s dvéma neutrony
[ fad Legendrova polynomu
Li izotop lithia
i izotop lithia
My hmotnost nalétavajici castice kg
ma hmotnost tercové c¢astice kg
mg hmotnost zbytkového jadra kg
my hmotnost deuteronu (mgq = 3.34358335 X | kg

107%7 kg)
MHe hmotnost *He isotopu (mpg. = 5.00641214 x | kg

10727 kg)
My hmotnost neutronu (m, = 1.67492728 X | kg

107%7 kg)
n neutron
p,p" proton
Pa vektor hybnosti nalétavajici ¢astice (v LS) kg-m-s~!
Pa hybnost nalétavajici ¢astice (v LS) kg-m-s—*
P, vektor hybnosti nalétavajici ¢astice (v CMS) kg-m-s~?
Da hybnost nalétavajici ¢astice (v CMS) kg-m-s!
PB vektor hybnosti zbytkového jadra (v LS) kg-m-s~?
B hybnost zbytkového jadra (in the LS) kg-m-s—*
Py vektor hybnosti zbytkového jadra (v CMS) kg-m-s~!
DB hybnost zbytkového jadra (v CMS) kg-m-s~!
Pu vektor hybnosti neutronu (v LS) kg-m-s~?
Dn hybnost neutronu (v LS) kg-m-s~*
P, vektor hybnosti neutronu (v CMS) kg-m-s~?
Dn hybnost neutronu (v CMS) kg-m-s~!
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Symbol Fyzikalni vyznam Jednotka
P, Py, P, P, Legendrovy polynomy
Q uvolnéna energie fazni reakce J, MeV
v rychlost neutronu (v LS) m-s~ !
Va vektor rychlosti nalétavajici ¢astice (ve LS) m-s!
Va rychlost nalétavajici ¢astice (v LS) m-s!
Va vektor rychlosti nalétavajici ¢astice (v CMS) m-s~*
Uy rychlost nalétavajici ¢astice (v CMS) m-s~ !
VB vektor rychlosti zbytkového jadra (v LS) m-s~?
UB rychlost zbytkového jadra (v LS) m-s!
VB vektor rychlosti zbytkového jadra (v CMS) m-s~?
U rychlost zbytkového jadra (v CMS) m-s~!
A vektor rychlosti neutronu (v LS) m-s~?
Un rychlost neutronu (v LS) m-s!
Vi vektor rychlosti neutronu (v CMS) m-s~
Un rychlost neutronu (v CMS) m-s~ !
Vous rychlost tézisté (v CMS) m-S
) thel (v LS) mezi projektilem a vyletujici ¢astici

v reakci A(a,n)B
i tthel (v CMS) mezi projektilem a vyletujici ¢as-

tici v reakeci A(a,n)B
T Ludolfovo ¢islo (7 = 3.141592654)
09 diferencialni u¢inny prifez pro tthel 9 =0° m?, b
oy totalni t¢inny prifez m?, b
do /dJ diferrencialni G¢inny prufez (v LS) m? b
do /dv diferrencialni G¢inny prifez (v CMS) m?2, b
¢ substituce




Seznam pouzitych zkratek

CMS té7istova soustava
LS laboratorni soustava

TOF metoda méfeni ¢asu letu astic
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Kapitola 1
Uvod

V této kapitole budou popsany izotopy vodiku, druhy jadernych reakci a zdu-
vodnéni, pro¢ je pravé jaderna energie dilezitd. Dale zde nalezneme popis
dnes nejuzivanéjsich metod, jak dosdhnout termonukulearni faze. V této casti

jsem cerpal z knihy Rizend termojaderna syntéza pro kazdého [1].

1.1 Jaderna faze

V nasem chapani budeme za flzi povazovat proces, pii kterém se leh¢i ato-
mova jadra slucuji na atomovéa jadra tézsi a zaroven dochéazi k uvolnéni vel-
kého mnozstvi energie'. Fazni reakce, pii kterjch se uvoliiuje nejvice energie

jsou reakce s izotopy vodiku.

1.1.1 Izotopy vodiku

Izotopy jsou nukleony, které maji stejny pocet protonti, ale rtizny pocet ne-
utronii v jadie atomu. Maji tedy riiznou atomovou hmotnost, coz je u vodiku
jako nejlehc¢iho prvku nejvyraznéjsi. U tézsich prvka neni rozdil atomovych

hmotnosti prvki tak vyrazny. Izotopy vodiku jsou ti.

!Toto je jedna z definic termojaderné faze. Je mnoho dalsich definic, napt. Termoja-

dern4 faze je exotermicka nukledrni reakce s prvky do izotopu Zeleza ®6Fe.



Protium (bézny vodik): Jadro je tvofeno jednim protonem. Tvoii vétsinu
vseho vodiku na zemi a je nejjednodussim izotopem ve vesmiru. Protium je
stabilni izotop.

Deuterium (D): Jadro tvoii jeden proton a jeden neutron. M4 pfiblizné
dvojnasobnou atomovou hmotnost nez obycejny vodik. Na zemi tvoii asi
ﬁ vSeho vodiku a nachazi se v jakékoliv slouceniné obsahujici vodik, napt
v motské vodé. Vyrabi se elektrolyzou vody a dale separaci od bézného vodiku
s jednim protonem v jadre. Deutérium je stabilni izotop.

Tritium (T): Jadro tvoii jeden proton, dva neutrony. M& ptiblizné trojna-
sobnou hmotnost nez obycejny vodik. Jedna se o nestabilni izotop, tj. radi-
onuklid, s polocasem rozpadu 12,32 roku. V pfirodnich podminkach se tedy
tritium objevuje velmi vzacné, napf. v hornich vrstvach atmosféry. Uméle se

ziskdva pii reakcich lithia?.

1.1.2 Fuaze a stépeni

Jadernou energii lze uvolnit pouze dvéma zpiisoby, a to slu¢ovanim nékterych
lehkych jader (fze) nebo $tépenim jader tézkych atomi.

Termojaderna faze je proces, pfi kterém dochazi ke slu¢ovani jader atomi
v plazmatu, které je zahiaté na termonuklearni teplotu. Béhem této reakce
je uvolnéno obrovské mnozstvi energie, kterd odpovida ubytku hmotnosti
slucovanych atomt. Za béznych podminek jsou odpudivé sily ptsobici mezi
atomy tak veliké, Ze nemuze dojit k priblizeni dvou kladnych jader nato-
lik, aby zacaly ptsobit jaderné sily a doslo ke slouceni. Abychom dosahli
podminek potfebnych ke sluéovani, musime dosdhnout bud vysoké teploty
nebo vysokého tlaku. Tyto teploty a tlaky potfebné ke stabilni fazi jsou za-
tim dosahovany jen uvniti hvézd. Nejvyhodnéjsi z hlediska mnozstvi ziskané
energie je slucovani jader vodiku. Existuji ¢tyri nasledujici reakce s izotopy
vodiku. Nejnizsi zapalnou teplotu a nejvyssi produkovanou energii méa reakce

T(d,n)3He nebo zkracené zapsano D-T reakce.

2Tritium lze ziskat pfi reakcich: §Li+n — 4He+ T
alli+n — “He+T+n



Reakce s izotopy vodiku:

D+ D — n(2.45MeV) + *He(0.8 MeV), (1.1)
D+D — p(3.02MeV) + T(1.0 MeV). (1.2)
T+D — n(14.07 MeV) + *He(3.52 MeV). (1.3)
T+ T — 2n(7.56 MeV) + “He(3.78 MeV). (1.4)

Opakem termojaderné faze je Stépeni. Nedochéazi ke slucovani, ale naopak
rozbijeni jader tézkych atomi naptiklad vniknutim cizi ¢astice jako je ne-
utron. Kazdé jadro atomu urcitého izotopu ma jinou vazebnou energii. Nej-
vy$si vazebnou energii mé izotop Zeleza 6Fe. Dodal bych, Ze syntéza mtize
probihat i s prvky tézsimi nez Zelezo a Stépeni naopak s prvky leh¢imi nez
zelezo. U téchto procest zadnou energii neziskame, ale naopak ji musime do-
dat. Tyto procesy jsou tedy pro vyrobu energie nepouzitelné. Vazebna energie

prvki je znazornéna na Obr. 1.1.

1.1.3 Prod¢ fize?

Uéinnost vyuziti paliva pfi termojaderné fazi je 10 000 000 x vét3i nez u viech
chemickych reakci (napt. hofeni). Pokud bychom chtéli fizi srovnat s riz-
nymi druhy paliv pak na 1 GW energie by bylo tfeba spalit 2,5 milionu tun
uhli nebo zastavét plochu 20 km? solarnimi panely, ¢ vztycit 2 000 vétrnych
elektraren. Stejnou energii bychom ziskali pomoci fze jen z 500 kg vodiku.
7 jednoho litru vody miizeme fazi vyrobit tolik energie jako spalenim 300
litr benzinu [1]. Odpada zde zavislost na palivu jako u fosilni energie. Vody
je na zemi dost. Co se tyce ekologického hlediska, tak fize neprodukuje zadné
sklenikové plyny. Stac¢i dodavat jenom palivo v podobé deuteria nebo tricia.
Termojaderny reaktor nepottebuje kromé paliva béhem provozu dodavat ani
odvadét zadny spotiebni radioaktivni materidl®. Je takzvané vniting bez-
pecny. PTi poruse je mozno palivo rychle ochladit a zabranit tim dalsimu

slucovani. Vybuch je tedy vyloucen. Dale odpada skladovani nebezpecného

3Za predpokladu, Ze nepovazujeme za odpad pouzité stény fizniho reaktoru
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Obréazek 1.1: Zavislost vezebné energie na poc¢tu nukleonii v jadre [2].

jaderného odpadu, ktery vznika ve stépnych elektrarnach a musi byt sklado-

van tisice let.

1.2 Razné pristupy k vytvoreni fiizniho reak-

toru

Aby doslo k ptisobeni jadernych sil a nasledné jaderné syntéze, je potieba
prekonat elektrostatickou odpudivou silu jader, ktera jsou souhlasné nabita.
To je mozné pouze tak, ze jadra srazime dostatecné velikou rychlosti, tj.

v urychlovaci nebo zahratim na fzni zapalnou teplotu.



1.2.1 Tokamaky

TOKAMAK (TOrodalnaja KAmera i MAgnitnyje Katuski — torodialni ko-
mora a magnetické civky) je zafizenim pro uskuteénéni fizené termojaderné
fize pomoci magnetického udrzeni. Koncepce tohoto zarizeni vznikla v So-
vétském svazu v letech 1950-1952. Tokamak je duta prstencova komora na-
plnéna vodikovym plazmatem, kterou obklopuji magnetické civky a transfor-
méatorové jadro (viz Obr. 1.2). Tokamak udrzuje jaderné palivo magnetickym
polem, které je vytvareno magnetickymi civkami a elektrickym proudem pro-
chazejicim plazmatem uvnitt komory. Plazma se nesmi dostat do kontaktu
s vnitini sténou, protoze se dosahuje takovych teplot, zZe by se okamzité od-
pafila nebo naopak se plazma ochladilo a vyboj uhasl. Tokamak vyuziva
princip transformétoru s jednim sekundarnim zavitem, ktery tvofi prstenec
zahiatého plazmatu. Pusténim elektrického proudu do priméarniho vinuti se
elektromagnetickou indukci vybudi proud v sekundarnim vinuti. Diky elek-
trickému odporu plynu je plyn zahfivan na velmi vysoké teploty a meéni se
v plazma. Jakmile se dosdhne termojadernych teplot, zacne slucovani jader
vodiku. Nejvétsim soucasnym tokamakem v provozu je JET (Joint European
Tourist), ktery se nachazi v Anglii pobliz Oxfordu. Je to prvni termojaderné
zafizeni schopné produkce energie ve velkém. Aktualné se stavi jesté veétsi
tokamak ITER (International Thermonuclear Experimental Reactor), ktery

by mél pfinést nové poznatky o termonuklearni fizi.

1.2.2 Laserové systémy

Nejintenzivnéjsim dostupnym zdrojem energie v laboratorich je dnes laser.
Jeho schopnosti je dodani velkého mnozstvi energie do velmi malého objemu
za kratky cas. Proto napad pouziti laserti v termojadernych reakcich s iner-
cidlnim udrzenim pfisel ihned po sestaveni prvniho laseru. Laser vystieli do
terciku s jadernym palivem, které ohfeje na teplotu reakce. Bohuzel i¢innost
dnesnich nejvykonnéjsich lasert se pohybuje maximalné v fadu jednotek %.

Aby byly lasery pouzitelné, musely by mit Géinnost 10 % a zvladat nékolik
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Obrazek 1.2: Pohled do tokamaku JET mimo provoz a za provozu [3].

vystieli za sekundu. Jeden z nejvétsich laserti na svété je National Ignition
Facility (NIF). Dosahuje vykonu az 360 TW [1] (viz Obr. 1.3).

1.2.3 Z-pincCové aparatury

Pinc¢ je typ udrzeni plazmatu, ktery udrzuje plazma valcovitého tvaru pomoci
magnetického pole vygenerovaného za pomoci elektrického proudu prochéze-
jiciho timto plazmatem [5]. Proud protékajici v Z-pinfovém vyboji vytvori
magneticky tlak na plazma. Disledkem je, Ze stlacovanim plazmatu roste
teplota az na hodnoty pouzitelné k fazi. Soucasné ale roste i tlak kineticky,
ktery v urc¢itém bodé prekona tlak magneticky a vyboj se rozpadne. Tento
pincovy jev se vyskytuje i v prirodé naptiklad v podobé bleskt.

Nejveétsim zafizenim na svéte, které dokaze vytvorit Z-pincovy vyboj, je
Z-machine (viz Obr. 1.4) v Novém Mexiku v USA. V roce 2006 (po vylep-
Seni a pfejmenovani na ZR) bylo v tomto zafizeni dosazeno rekordni teploty
plazmatu, a to az 2 biliony kelvini. Zafizeni dosahuje proudu az 26 MA
[6]. Jsou planovana nové zaiizeni, v Ciné pro 40 MA, v Rusku pro 50 MA
a v USA az pro 60-70 MA [7].



Obréazek 1.3: Experimentélni komora laseru NIF [4].

1.3 Numerické simulace ve faznim vyzkumu

Soucasny védecky vyzkum obsahuje tfi vzajemné provazané pristupy: teore-
ticky, experimentalni a numerické simulace. Pro fzni vyzkum jsou numerické
simulace velmi podstatné, a to z toho divodu, ze lidstvo nemé stéale k dis-
pozici dostatecné velka zafizeni pro fzni experimenty. Numerické simulace
ve fuznim vyzkumu plazmatu bychom mohli rozdélit naptiklad na: (i) simu-
lace fyzikalnich procest v plazmatu a (ii) simulace pro diagnostiku plazmatu.
Jednou z takovychto diagnostickych metod je metoda méfeni casu letu ¢as-
tic (z anglického time-of-flight, zkracené TOF) [5] a nasledna rekonstrukce
energetického spektra neutronii. Neutronova TOF metoda je tspésné pouzi-
vana na FEL CVUT v Praze. K jejimu dal$imu rozvoji je tieba pouzit nové

nuklearni data.



Obrazek 1.4: Pohled na nejvétsi aparaturu pro generaci Z-pincovych vyboji

— Z-machine [8].

1.4 Zadani prace

Cilem préace je osvojeni nuklearnich dat ve fznich reakcich s izotopy vodiku
a jejich pouzivani. V soucasné dobé jsou tyto reakce nejvice prozkoumavany
jak v tokamakovém, laserovém tak i Z-pincovém faznim plazmatu. Konkrét-
nim cilem préce je: 1. Osvojit si zpiisob tabelovani nuklearnich dat. 2. Vybrat
vhodnou a dostupnou databazi s ulozenymi daty i pro malé energie naléta-
vajicich ¢astic jak pro totalni tak téz pro diferencialni G¢inny prifez.

Cilem prace tedy bude vypracovat resersi k pochopeni zakladnich termint
pouzivanych pii popisu fyzikalnich jadernych reakci a ziskani prehledu mezi
nuklearnimi daty. Dale pak pro vybranou databazi, kterou bude pravdépo-
dobné ENDF a vytvotit podprogram v jazyce FORTRAN pro nac¢itani téchto

nuklearnich dat.



1.5 RozvrZeni prace

Rozvrzeni prace je nésledujici: Uvodni kapitola prace seznamila ¢tenéie s ja-
dernou fizi, reakcemi, stépenim, klady fize a piistupy k ni (tokamak, laser
a z-pin¢). V zavéru prvni kapitoly byly popsédny numerické simulace ve fiz-
nim vyzkumu a konkrétni zadani této prace. V druhé kapitole jsou vysvétleny
teoretické a matematické zaklady, a to kinematika fizniho binarniho sys-
tému, do které spadaji pojmy jako laboratorni a tézistova soustava, energie
neutronu a kinematika D(d,n)3He reakce. Nésledné jsou vysvétleny totalni
a diferencialni 4¢inné prifezy pro D(d,n)*He reakci. Treti kapitola probird
nuklearni data, a to zdroje, typy a formaty téchto dat. Ke konci této ka-
pitoly jsou vybrana vhodné nuklearni data pro fizni z-pincovy vyzkum na
seznameni s ENDF forméatem a jeho pouziti v numerickych simulacich faz-
niho vyzkumu. Posledni kapitola obsahuje shrnuti a zavéry prace. Soucasti
této prace jsou také dvé prilohy. Prvni priloha obsahuje kratky navod v ang-
licting, jak se zorientovat v ENDF forméatu. Druha priloha obsahuje zdrojové

kédy podprogramu.



Kapitola 2
Teoreticky tvod

V této casti se ¢tenar seznami se zakladnimi pojmy, které budeme pouzivat
pro popis nuklearnich dat. Popsany budou vztazné soustavy a rizné druhy
uc¢innych prurezti. V této casti prace jsem cCerpal hlavné z doktorské prace
Ing. Karla Rezéace, Ph.D [5].

2.1 Kinematika fzniho binarniho systému

Pfi vypoctu energie fiznich neutronti zavadime fzni binarni systém. Céstice,
které do sebe v ramci reakce A(a,n)B narazi, budeme oznacovat jako: A — ci-
lovy nukleon, a - nalétavajici ¢astice, prvni reakéni produkt, v nasem ptipadé
n - neuron, B - zbytkovy (druhy) nukleon. Hmotnost, rychlost, hybnost, ki-
netickou energii a tthel mezi nalétavajici ¢astici a produktem (neutronem)

budeme znacit: m, v, p, Fyia, V.

2.1.1 Laboratorni a tézistova soustava

Tezistova soustava (CMS z angl. centre-of-mass system) je vztazna soustava,

kde je vypocet jednodussi nez v laboratorni soustavé (LS). Veli¢iny uvadéné

Vv

meérnou rychlosti a soucet vSech hybnosti ¢astic je roven 0. Je vhodna pro po-

zorovani relativniho pohybu c¢astic a ne celé soustavy jako celku. Laboratorni
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soustava je soustava, ve které probiha cely experiment. V nasem zjednoduse-
ném pripadé budeme uvazovat, ze tercova castice je v klidu. Nasledujici Obr.

2.1 znazornuje tyto dvé pouzivané soustavy i oznaceni jednotlivych velicin.

Laboratory Centre-of-mass
frame of reference frame of reference
V. P, V. P,
9&. y m,, E,
Mo LJ Sa, Q Voo Py .\
N N e g Wi onf "D
“a RS LR m_, LY
1 ] -~ n? R WL . S, -
Ny <O Y 0>
-~y v my, E, \ v, .rf m,, £
i Y s
' .-, (R4 R
LI ]) DT “‘N
iy, £ v
V.p. W m, E

Obrazek 2.1: Laboratorni (LS) a tézistova soustava (CMS) [5].

2.1.2 Energie neutronu z D(d,n)*He reakce

Existuje nékolik zplisobil vypoctu energie neutronu, ktery vznikne pii fuzi
dvou atomovych jader, kde jedno z nich je v klidu. Ze zakona zachovani

energie vyplyva:

Ea+Q:En+EB (21)

Kde E, je energie nalétavajici castice, () je energie uvolnéna fizni reakci,
E, je energie neutronti a Ey je energie vyprodukované castice. Vyjadienim
energie Fg pomoci hybnosti pg a hmotnosti mg dostaneme:

P

E,
+ 2mB

~E.—Q=0. (2.2)

Po aplikaci zakona zachovani hybnosti
Pb = P + D — 2pupacos? (2.3)

11



a po dalsich tipravach dojdeme ke vztahu!

E,mamy

(mg + my)?

[EH(ECh 19)]1,2 =

Ea n - a n .
cosﬂi\/mB (11 + 11 m)+QmB(mB+m)—81n219 , (24)

E,mam,

kde Ej je energie nalétavajiciho deuteronu, 1 je tihel vyletujictho neutronu
a () je energie reakce. Z tohoto vztahu je evidentni, Ze energie neutrontt budou

pro rizné thly rizné. Na Obr. 2.2 je vyjadieni této rovnice.

4.0-
3.6
S 324
g ]

uF 2.8

244

2.0

LA AL L N L IR AL I IR I
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
E, (keV)

Obrézek 2.2: Zavislost energie vyletujiciho neutronu D(d,n)3H reakce na ener-

gii nalétavajiciho deuteronu a thlu ¥ v LS [5].

Pouzité rovnice (2.1), (2.2), (2.3) a (2.4) jsou z [5].
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2.2 U¢inny pruiez

Pro kvantitativni popis interakci atomovych jader se pouzivaji c¢inné pru-
fezy. Uéinny priifez urcité reakce vztazeny na jedno jadro vyjadiuje pravdé-
podobnost, ze dojde k interakci mezi dvéma jadry, z nichz se jedno nachazi
v teréové plose o velikosti 1 m? a druhym, které dopadéa kolmo na tuto plochu
[9]. Jednotkou ti¢inného priifezu je 1 m? nebo (1 b)%. Budou zde popsany dva

typy, a to totalni a diferencialni G¢inny prifez.

2.2.1 Totalni Géinny prufez D(d,n)*He reakce

Totalni G¢inny prifez odpovida celkové pravdépodobnosti reakce. Tedy, Ze
nalétavajici ¢astice bude interagovat s ¢astici ter¢ovou. Znadi se o,(Fq). Hod-
noty totalnich uc¢innych prifezi lze nalézt v tabulkach. Je také zndmo mnoz-
stvi aproximaci, ale ty zde nejsou uvedeny. Hodnoty totalnich ac¢innych pri-

fezit D(d,n)*He v LS vidime v grafu 2.3 a v tabulce 2.1.

)
S
0 E
% F
w 100 F
[/ E
8 F ]
f
10 E / ——DEpT | 3
i / - 3 ]
o b I.-'J D(d,n)*He i
g — T(din)*He | 3
10—"_ 1 PR TR I — 1 IR | 1 L0 aaal I 1 ||||||_
10° 10™ 04 1 10

Energy (MeV)

Obrazek 2.3: Totalni u¢inny prifez o(Ey) (v LS) reakei sizotopy vodiku [5].

21b=10"% m?
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Ey 09 Ay Ay Ay o
(MeV) || (x1073! m?/sr) (x1073! m?)

0.02 0.027 0.819 | 0.181 0.28
0.03 0.119 0.785 | 0.215 1.17
0.04 0.282 0.758 | 0.241 | 0.001 2.69
0.05 0.50 0.737 | 0.261 | 0.002 4.63
0.06 0.76 0.719 | 0.279 | 0.002 6.85
0.07 1.04 0.705 | 0.292 | 0.003 9.19
0.08 1.34 0.692 | 0.304 | 0.004 11.65
0.09 1.65 0.681 | 0.314 | 0.005 14.1
0.10 1.95 0.671 | 0.323 | 0.006 16.5
0.15 3.39 0.633 | 0.356 | 0.011 27.0
0.20 4.68 0.605 | 0.379 | 0.016 35.6
0.25 5.91 0.583 | 0.395 | 0.022 43.3
0.30 7.10 0.564 | 0.408 | 0.028 50.3
0.35 8.25 0.547 | 0.418 | 0.035 56.7
0.40 9.40 0.532 | 0.426 | 0.042 63.0
0.45 10.4 0.518 | 0.433 | 0.049 67.7
0.50 114 0.506 | 0.437 | 0.057 72.5
0.55 124 0.494 | 0.440 | 0.066 77.0
0.60 13.4 0.483 | 0.443 | 0.074 81.3
0.65 14.3 0.474 | 0.444 | 0.082 85.2
0.70 15.1 0.465 | 0.445 | 0.090 88.2
0.75 15.8 0.456 | 0.446 | 0.098 90.5
0.80 16.5 0.447 | 0.445 | 0.108 92.7
0.85 17.2 0.439 | 0.444 | 0.117 94.9
0.90 17.8 0.432 | 0.443 | 0.125 96.9
0.95 18.4 0.425 | 0.441 | 0.134 98.3
1.00 19.0 0.418 | 0.439 | 0.142 99.8

Tabulka 2.1: Koeficienty A,,, ¢ pro vypocet diferenciadlniho ti¢inného priarezu
a totaln{ u¢inny prifez o D(d,n)*He reakce pro energii deuteronu Fq4 (v LS)

mensi nez 1 MeV/[10].
14



2.2.2 Diferencidlni ¢inny prufez D(d,n)*He reakce

Diferencialni G¢inny prufez je pravdépodobnost, Ze se jedna dopadajici ¢as-
tice po interakci s tercovou castici rozptyli do urcitého thlu. Tento tc¢inny
prufez se zjistuje experimentélné a vysledky se ukladaji v rozumném forméatu
do databézi nuklearnich dat.

Diferencialni G¢inng priiez do(Ey,9)/dd (v CMS) se difve vyjadfoval
pomoci rozvoje do kulovych funkei (napf. [11]), v dnesni dobé se nejc¢astéji
vyjadiuje pomoci Legendrovych polynomua P, jako

dO’(Ed, 19)

dﬁ = Uo(A()PO—f—AQPQ(COS’g)+A4P4(COS’[§)+...), (25)

kde oy je diferencialni G¢inng prifez pro thel 9 = 0°. Koeficienty A (Eq) zé-
visi na energii deuteronu E4 (v LS) a jsou napiiklad v tabulkach DROSG1987
[10]. Py,(cos 15) oznacuje Legendrovy polynomy n-tého fadu.

Dalsim zptsobem vypoctu diferencidlniho tc¢inného pritezu, ktery je po-
uzit ve formatu ENDF je nasledujici [12]:

do(Eq,9)  o1(Eq) % 20+ 1
j 2

dd 2 A(Eq) P(cos ), (2.6)

=0

kde 0,(FEq) je totdlni u¢inny prufez pro energii Eq a [ je fad Legendrova
polynomu. Celd suma zde predstavuje diferencialni G¢inny prifez normovany
na jednicku. To znamenad, ze pokud zintegrujeme diferencialni uc¢inny prifez
pres proménou ¢ od 0° do 180°, dostaneme jednicku.

Pti kontrole vysledktl jsem ale zjistil, Ze je tato rovnice pravdépodobné

chybna. Normovany diferencialni a¢inny prifez (tj. suma v predchozi rovnici)
ot(Ea)

je v potradku, ale po vynasobeni =5-% jsou jiz vysledky chybné. Spravna

rovnice by tedy méla byt
= NL

do(Eq,9)  oy(Ea)7 20+ 1 ~
== > 5 Ai(Eq) Pi(cos ). (2.7)

=0

Ptevod diferencialniho t¢inného prifezu z CMS do LS mize byt popsan
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vztahem [5]:

- \32
do(Eq) _ do(Ea) (1 +20cosU+ ¢ )
dv dJ 14 Ccos?

: (2.8)
neutronu v CMS. Transformace Ghld mezi CMS a LS spocitame jako:

cost = cos ¥ (2.9)

\/1—1-2(00515—1—(2

V grafech 2.4 a 2.5 vidime rozdil mezi hodnotami G¢inného prirezu v CMS
a LS.

2.2.3 Legendrovy polynomy

Legendrovy polynomy jsou fesenim Legendrovy diferencidlni rovnice [13]

e d
(1- x2)d—xz - 2x£ Fn(n+1)y =0, (2.10)

kde n je celé nezédporné ¢islo a x € [-1,1]. Pouzivaji se pro aproximaci funci,
v nasem prikladé pro aproximaci diferencidlnich i¢innych prifezi. Legendriv

polynom stupné n lze je definovat jako [13]

Pu(z) = 2—ln (—1)m<”) <2” - 2m> . (2.11)

n

Polynomy do 15. fadu jsou uvedeny v tabulce 2.2.

2.3 Hornertv algoritmus

Hornertv algoritmus je efektivni metoda pouzivana pro vyhodnocovani po-

lynomt. Vychézi z Gpravy polynomu do tvaru

(@) = ((o-((An + Ap))2 + An_2)T + oo + Az + Ag (2.12)
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a vypoctu hodnoty pro dané z od vnitiku polynomu v tomto tvaru.

AnI + Anfl = anl; (213)
Bn_l.f + An_g = Bn_g; (214)
.. =Bz + 4y = X. (2.15)

Tento algoritmus je mnohem efektivnéjsi nez klasickd metoda (dosazeni za x).
Vypocet jednotlivych ¢lenti polynomu samostatné a jejich nasledné secteni.
Tato klasickd metoda potiebuje v nejhorsim pripadé n secteni a "Qnﬂ naso-
beni k dosazeni vysledku. Hornertv algoritmus vyuzije v nejhorsim ptipadé
jen n nasobeni a n sc¢itani, je tedy pro praci s polynomy mnohem vyhodnéjsi,
dokonce nejlepsi mozny [14]. Dalsi vyhodou Hornerova algoritmu je i zacho-
vavani presnosti ve vypoctech provadénych v pocitacich. S¢ita se vzdy mezi-
vysledek s koeficientem o stejném zakladu. V této praci pouzivim Hornertiv

algoritmus pro vy¢isleni Legendrovych polynomi pro ¢inné pritezy.
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Obrazek 2.4: Diferencidlni t¢inny prifez D(d,n)*He reakce (v CMS) pro rtizné
energie deuteronu Ey v rozsahu od 20 keV do 1 MeV [5].
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Obrazek 2.5: Diferencidlni t¢inny priifez D(d,n)*He reakce (v LS) pro rtizné
energie deuteronu Eq v rozsahu od 20 keV do 1 MeV [5].
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P, (cos V)

n
0 1
1 cos ¥
2 1(3cos?d — 1)
3 %(5008315 — 3cos )
4 £(35 cos* U — 30 cos® U + 3)
5 £(63 cos® 0 — 70 cos® 0 4 15 cos V)
6 (231 cos® 9 — 315 cos' J + 105 cos® I — 5)
7 L(429 cos™ ¥ — 693 cos® I + 315 cos® ¥ — 35 cos 1))
8 2= (6435 cos® ¥ — 12012 cos® ¥ + 6930 cos? ¥ — 1260 cos® ¥ + 35)
9 (12155 cos? J — 25740 cos” ¥ + 18018 cos® ¥} — 4620 cos® ¥ + 315 cos )
10 | 51-(46189 cos'® 9 — 109395 cos® J + 90090 cos® J — 30030 cos? ¥ + 3465 cos? ¥ — 63)
11 | 55 (176358 cos't ¥ — 461890 cos® U + 437580 cos” ¥ — 180180 cos® 7 + 30030 cos® J
—1386 cos )
12 5o (13520780520 — 3879876 cos'® I + 4157010 cos® ¥ — 2042040 cos® J
+450450 cos* ¥ — 36036 cos? ) + 462)
13 5005 (2600150 cos™® ¥ — 8112468 cos™ 9 + 9699690 cos” I} — 5542680 cos” ¥
+1531530 cos® ¥ — 180180 cos® 1) 4 6006 cos 1)
14 | 555(20058300c0s™9 — 67603900c0s'2) + 89237148 cos'® J — 58198140 cos® ¥
419399380 cos’ 9 — 3063060 cos* 9 + 180180 cos? ) — 1716)
15 | (38779380 cos'® ¥ — 140408100 cos'® 9202811700 cos'! I — 148728580 cos? )

8192
458198140 cos” ) — 11639628 cos® 1 + 1021020 cos® 1 — 25740 cos 1))

Tabulka 2.2: Legendrovy polynomy do 15. fadu.
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Kapitola 3

Nuklearni data

V této kapitole bude ¢tenai seznamen s nukledrnimi daty pro fizni Z-pincovy
vyzkum, druhy téchto dat a odkud tato data pochéazi. Vychazel jsem zde

hlavné z diplomové prace Ing. Martina Suchopéra [15].

3.1 Zdroje dat

Nuklearni data popisuji atomova jadra, jejich vlastnosti, interakce a fyzikalni
vztahy probihajici mezi nimi. Tato data obsahuji i¢inné priitezy, polocasy
rozpadu, vlastnosti ¢astic, které jsou po reakci emitované a zptsoby pfe-
mény reagujicich ¢astic. Dnes jsou nuklearni data dostupné pfedevsim v in-
ternetovych databazich, naptiklad v [16]. Tyto databaze popisuji reakce 290

stabilnich izotopt a az 2900 radionuklidi.

3.2 Rozdéleni nuklearnich dat

Nuklearni data se déli do dvou zakladnich skupin:

Prvni skupina se zabyva jadernymi reakcemi, které vznikaji po interakci
riznych dopadajicich c¢astic s tercovymi jadry. Dopadajici ¢astice jsou na-
priklad protony, neutrony, fotony a deuterony. Tato data zahrnuji Gc¢inné

prifezy, energetickd a tthlova rozdéleni emitovanych ¢astic a dalsi informace
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o téchto jadernych reakcich. Databaze téchto dat typicky obsahuji kompletni
popis reakci s nalétavajicimi ¢asticemi do energie 20 MeV. U vyssich ener-
gii nejsou hodnoty pokryty uplné. Knihovny obsahujici tato data jsou napft.
EXFOR, ENDF ¢i CINDA.

Druhd skupina se zabyva strukturou samotnych jader, jejich jadernymi
preménami, polocasu téchto premén, preménami energetickych hladin v ja-
drech a emitovanymi c¢asticemi po reakci. Tato data dale obsahuji atomové
hmotnosti, schémata rozpadu jednotlivych jader a dalsi informace o struktufre
jader. Knihovny obsahujici tato data jsou napt. ENSDF, NSR a NUDAT.

Obé skupiny nuklearnich dat mohou byt dostupné jako numericka, expe-

rimentalni, evaluovana nebo bibliograficka data.

3.3 Typy nuklearnich dat

3.3.1 Numericka data

Obrovské mnozstvi nukledrnich dat je v praxi velmi tézko méfitelné. Resenim
je tato data ziskavat pomoci teoretického modelovani experimentu a vypo-
¢ti. Mezi data patii informace o srazkach atomovych jader, atomi, molekul
a strukturalni charakteristiky téchto castic. Vstupni parametry a hodnoty
pro tyto vypocty jsou k dispozici v databazi nuklearnich dat RIPL (Refe-
rence Input Parameter Libraries for nuclear model calculations of nuclear

reactions).

3.3.2 Experimentalni data

Konkrétni experimentalni data, kterd pochazi z vysledk jednotlivych expe-
rimenti. Napf. EXFOR — Experimental Nuclear Reaction Data, také znamo
jako CSISRS (Cross Section Storage and Retrieval System).
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3.3.3 Evaluovana data

Hodnoty téchto nuklearnich dat jsou urcovany evaluaci, tj. dikladnym vy-
hodnocenim vsech konkrétnich dat, ktera jsme ziskali z praktickjch experi-
menti, teoretickych vypocti, analyz experimentalnich dat nebo provedenim
interpolaci a extrapolaci. Hodnoty téchto nuklearnich dat jsou ulozeny do da-
tabazi a knihoven ve forméatech, které jsou presné definovany. Napt. ENDF-6
— international format for Evaluated Nuclear Reaction Data nebo ENSDF

(format for Evaluated Nuclear Structure Data File).

3.3.4 Bibliograficka data

Odkazy k nuklearnim dattim s popisem jejich obsahu. Neobsahuji zadna kon-
krétni numerickd data. Napt. CIAMDA — Computer Index of Atomic and
Molecular Data, CINDA — Computer Index of Neutron Data, NSR — Nuclear

Science References.

3.4 Formaty dat

V této casti uvedeme rtzné formaty pro ulozeni riznych typt nuklearnich

dat. Pro riizné potieby se hodi rtizné formaty a databaze dat.

3.4.1 CINDA (Computer Index of Nuclear Reaction
Data) a NSR (Nuclear Science References)

CINDA je bibliograficka databaze méreni, vypoctl, evaluovanych tc¢innych
prifezi reakci a dalsich souvisejicich dat, ktera obsahuji informace o neutro-
nech, fotonech a dalsich ¢asticich v reakcich [17]. Obsahuje dale odkazy na
knihovny numerickych dat, ktera jsou dostupna ze ¢tyf zdroji, a to:

IAEA NDS (International Atomic Energy Agency Nuclear Data Section),
Viden, Rakousko.

OECD NEA DB (Nuclear Energy Agency Data Bank), Pafiz, Francie.

US NNDC (National Nuclear Data Centre), Brookhaven, USA.
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Russian Federation Nuclear Data Centre, Obninsk, Rusko.

Data v databazi CINDA jsou strukturovana podle ter¢ového nuklidu, druhu
reakce a laboratore, kde k tomuto méreni doslo. Regionélni datova centra
(Nuclear reaction data centres) maji za tikol shromazdovat nova data do
databazi CINDA a EXFOR. Tato data musi nasledné udrzovat a poskyto-
vat. Dalsi bibliografickou databazi, ktera se pouziva pro jadernou fyziku, je
databaze NSR [18].

3.4.2 EXFOR (Experimental Nuclear Reaction Dat)

EXFOR je rozsahla knihovna obsahujici experimentalni data. Tato data se
tykaji reakci, které byly zaznamenany v regionalnich centrech jadernych dat
koordinovanych NSD. Tato knihovna obsahuje data, ktera se tykaji reakci
indukovanych neutrony, fotony a nabitymi Casticemi. Déale obsahuje G¢inné
prufezy, uhlova rozdéleni a spektra sekundarnich ¢astic, parametry rezonanci
a mnoho dalsich souvisejicich dat [19].

EXFOR vychazi z vice nez Sestnécti tisic experimentti a obsahuje pres Se-
desat tisic soubort dat rozdélenych podle typt reakci, a proto je to v soucasné
abstrakty s informacemi o experimentu, numericka data a je také propojena
s bibliografickou databazi CINDA.

3.4.3 ENDF (Evaluated Nuclear Data Files)

Tato databaze nuklearnich dat obsahuje evaluované Gc¢inné prifezy, spek-
tra castic a jejich thlova rozdéleni, rezonance a jejich parametry, produkty
Stépeni a dalsi informace. Klade se zde velky dtraz na reakce, které byly
indukovany neutrony. Mezinarodné prijaty format pro ukladani nuklearnich
dat je aktualné ENDF-6, ale existuje i ENDF-7, ktery zatim neni ve finalni
verzi [20].
Posledni verze knihoven nuklearnich dat:
1. ENDF/B-VII.1 (USA, 2011)
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2. JENDL-4.0 (Japonsko, 2010)

3. ROSFOND (Rusko, 2010)

4. CENDL-3.1 (Cina, 2009)

5. JEFF-3.1 (Evropa - NEA, 2005)

3.4.4 JEFF (Joint Evaluated Fission and Fusion Data
Library)

JEFF je knihovna obsahujici evaluovana jaderna data. Knihovna obsahuje
data, ktera se tykaji interakci neutront a protont, radioaktivnich premén,
aktivacnich a foto-jadernych reakci, rozptyli Stépeni a dalSich dat. Tato
knihovna se pouziva predevsim v oblastech jaderného stépeni a slucovani
[21].

3.4.5 ENSDF (Evaluated Nuclear Structure Data Fi-
les)

Hlavni knihovnou pro data tykajici se struktury jader a jejich premeény, eva-
luovana experimentalni data pro témeétr vsechny znamé nuklidy. Je to mezi-
narodné pouzivana databaze s velkym poctem piispévateltt. Tato databéaze

je velmi casto aktualizovana a nejnovéjsi data jsou pravidelné publikovana
[22].

3.4.6 NUDAT (Nuclear Database)

NUDAT je knihovna obsahujici vytah nejdtlezitéjsich dat z knihovny ENDF
a data tykajicich se tepelnych neutront (napf. Géinné prifezy a rezonanéni
integraly). Obsahuje také informace o radionuklidech a poloc¢asy rozpadu.

Tato databaze je velmi dobfe dostupna na internetu [23].
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3.4.7 RNAL (Reference Neutron Activation Library)

RNAL je knihovna, kterd obsahuje pro 255 vybranych reakci, které jsou in-
dukovany neutrony, evaluované uc¢inné prifezy a dalsi data. Pouziva se pro

aktivacni analyzu a dalsi aplikace [24].

3.4.8 FISPACT

FISPACT je databaze nuklearnich dat, kterd je ¢asti EASY (Europian Acti-
vation System) a je pouzivand ve fiznim vyzkumu pro pocitani vlivu protont,
neutront a deuteroni na rtizné materialy. Obsahuje veliky rozsah podrobnych
dat pro mnoho energii. Tato databaze je hlavné pouzivana v tokamakovém
vyzkumu, kde dochézi ke zna¢né interakci mezi plazmatem a okolnimi mate-
rialy. Mimo jiné obsahuje U¢inné prifezy reakci, které nas zajimaji.

Existuje sedm struktur pro uloZeni dat v této databazi, a to: WIMS(69).
GAM-II(100), XMAS(172), VITAMIN-J(175) a TRIPOLI(315). Toto rozdé-
leni 1ika, kolik ma kazda struktura zaznamu a v jakych hodnotéach energii
je tabelovan totalni Géinny prifez (krok energii neni equidistantni). Existuji
i rozsifeni nékterych skupin o data pro vysoké energie. Jsou to struktury
VITAMIN-J+(211) a TRIPOLI+(351). Je doporuceno pouzivat pravé tyto
dvé struktury. Rozsah hodnot energii v téchto rozsitenych strukturach je od
50 peVdo 55 MeV. Energie nalétavajici castice jsou fazené sestupné. Napfi-
klad pro VITAMIN-J+ méame 211 hodnot energii nalétavajici ¢astice (osa z),
kterym odpovida 211 za sebou jdoucich hodnot totalnich i¢innych prifrezt
[25].

Data jsou ulozena podle jednotlivych reakci jako fada za sebou jdoucich
¢isel, reprezentujici hodnoty totalniho uc¢inného prifezu. Nejdiive je vsak
v hlavicce uvedena struktura, pocet hodnot a nazev reakce. Naptiklad pro

DD reakci je to vSe patrné z Obr. 3.1.
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* EAF-2087D(@)211Gp THE EUROPEAN ACTIVATION FILE VERSION 2887D(B) AUG 28@6*

ACTIVATION AND TRANSMUTATION CROSS SECTIOM FILE WITHIENERGIES UP TO 55 MEV
FOR USE BY THE EUROPEAN ACTIVATION SYSTEM (EASY) o>»» [T
EASY DOCUMENTATION SERIES UKAEA FUS 536

THE EUROPEAM ACTIVATION FILE: EAF-2807 DEUTERONM- AMD PROTON-INDUCED CROSS
SECTION LIBRARIES, RA FORREST

EURATOM / UKAEA FUSION ASSOCIATION

CULHAM SCIENCE CENTRE

ABINGDON, OXFORDSHIRE, 0X14 2DB

UNITED KINGDOM

THESE GROUP_CROSS SECTIONS HAVE BEEM CALCULATED AT CULHAM IN THEf211-GROUP
VITAMIN-J+ STRUCTURERAND A FLAT MICRO FLUX WEIGHTING FUMCTION.

1020 4@ 211 JH 2 (D,N JHE 3 1.0000+08* <@
FENDL-2C

2.87677E-82 2.14190E-82 2.20985E-82 2.27833E-82 2.34975E-82 2.42345E-82
2.49942E-82 2.57780E-82 2.65861E-82 2.7419S9E-@2 2.82794E-02 2.91664E-02

Obrézek 3.1: Hlavicka nukledrnich dat v databéazi FISPACT.

3.5 Program JANIS

JANIS (Java-based Nuclear Information Software) je program, ktery usnad-

nuje vizualizaci a manipulaci s nukledrnimi daty a jejich srovnavani. Cilem

tohoto programu je zprostiedkovani numerickych a grafickych hodnot nukle-

arnich dat uzivateli, ktery nema ptredchozi znalosti o formatech, ve kterych

jsou data ulozena. Obsahuje data bibliograficka, evaluovana a experimentalni

jaderna data, tykajici se ucinnych prifezt, radioaktivni premény, jaderné

pfemény a dalgich dulezitych parametri [26]. Ukdzka tohoto programu je na
Obr. 3.2.
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Obrazek 3.2: Program JANIS.

3.6 Nuklearni data pro fizni Z-pincovy vy-
zkum

V této c¢asti bude vybrana databéze, ktera je nejvice vhodna pro pouziti v Z-
pin¢ovém vyzkumu na FEL CVUT v Praze. Pro tento vjzkum potiebujeme

hlavné totalni a diferencialni G¢inné prifezy.

3.6.1 Starsi zdroje dat pouzivané v Z-pincovém vy-

zkumu na FEL CVUT

Az do soucasné doby byla pouzivana data z [10], kde byla k dispozici data
pro totalni i¢inné prirezy od 0.02 MeV do 15 MeV a pro vypocet diferenci-
alniho G¢inného prifezu ve stejném rozsahu energii (viz Tab. 2.1). Vzhledem
k planovanému rozsiteni simulaci se tato data ukéazala jako nedostatecna.
Nedostatky byly v nedostupnosti dat pro nizké energie a riizné reakce, Ci

slozitost nac¢itani dat.
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3.6.2 Doporuceni nuklearnich dat pro budouci vyzkum
na FEL CVUT

Vzhledem k tomu, ze na FEL CVUT jsou tfeba pro vyzkum hlavné totalni
ucinné prifezy a diferencialni G¢inné prurezy, musime pouzivat takové data-
baze nuklearnich dat, které potfebna data obsahuji. Takovymi databazemi
jsou ENDF a EXFOR. Doporucuji tedy pro budouci fazni vyzkum na FEL
CVUT pouzit pravé tyto dvé databaze. Jednim z hlavnich cil této bakalai-
ské prace bylo téz osvojit si zpusob nacitani dat, tj. vytvorit podprogram
v jazyce FORTRAN, ktery tato data dokaze nacist. Proto jsem se musel
rozhodnout pro jednu konkrétni databazi. Na zdkladé doporuceni jsem se

rozhodl pouzit databéazi evaluovanych nuklearnich dat ENDF.
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Kapitola 4

ENDF

Cela nasledujici kapitola se zabyva podrobnym popisem, obsahem a struktu-

rou formatu ENDF verze 6 a konkrétnim pouzitim v numerickych simulacich.

4.1 Predstaveni ENDF-6

ENFD formét a knihovny dat byly vytvoreny skupinou CSEWG (Cross
Section Evaluation Working Group), do které patfi univerzity a spolupracu-
jici narodni a primyslové laboratoie ve Spojenych statech americkych a Ka-
nadé. Drivejsi verze ENDF obsahovaly Gc¢inné prifezy a thlova rozdéleni,
produkci fotonid z reakci neutronti, foto-atomické interakce, termalni rozdé-
leni neutronti a radionuklidovou produkci. Verze ENDF-6 obsahuje data pro
vyssi energie a podrobnéjsi popis dat rozdélenim ENDF knihovny na podk-

nihovny.

4.2 Filozofie ENDF formatu

ENDF byl vytvoren pro ukladani a hledani evaluovanych nuklearnich dat pro
aplikace v nuklearnich technologiich. Tyto aplikace maji mnoho pozadavki
na data, format, ve kterém jsou ulozena a mnoho dalsich. Dilezité je, aby

kazda evauace byla kompletni pro danou aplikaci. Systém ENDF je rozdé-
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leny na forméaty a procedury. Formaty nam popisuji, jak jsou data ulozena
v knihovnach a tikaji, jak rekonstruovat veli¢iny jako ti¢inné prurezy a th-
lova rozdéleni podle parametrii v knihovné. Procedury jsou pravidla, ktera
urcuji jaky to musi byt typ dat a jaky forméat mizeme pouzit. Procedury
jsou produkovany jednotlivymi organizacemi. Knihovna od CSEWG se na-
zyva ENDF/B.

4.3 Podrobnéjsi popis ENDF

ENDF knihovny jsou kolekce evaluovanych dat ulozénych ve formatu, ktery
je snadno citelny. Pouziva se textovy soubor s priponou .endf, kde ma kazdy
zaznam 80 znakd. Jeden tfadek je jeden zaznam. Kazdou evaluaci urcuje
mnozina hierarchicky organizovanych parametrt. Z historickych divodi jsou
jednotlivé parametry nazvany jako proméné programu vytvoreného v jazyce

FORTRAN.

4.3.1 Knihovna

Knihovna je kolekce materidlovych evaluaci. Kazda z téchto kolekei je iden-
tifikovana ¢islem knihovny N LI B. Knihovna se déli na podknihovny NSU B
a ma jesté dalsi parametry a to verzi NVER, vydani NREL a format
NFOR. Nékteré knihovny jsou vidét v Tab. 4.1. Pro potfeby této prace
pouzijeme knihovnu ENDF/B (N LIB=0).

4.3.2 Podknihovny, nalétavajici Castice a datové typy

Podknihovny rozlisuji mezi riznymi nalétavajicimi ¢asticemi a datovymi
typy. Cislo podknihovny (NSUB) je vysledek vyrazu
NSUB =10+« IPART + ITY PE, (4.1)

kde ITPART definuje nalétavajici ¢astici a ITY PE jeji typ. Podknihovna,
kterou pottebujeme, je NSUB = 10020 (10 x 1002 + 0). Néktera ¢isla podk-

nihoven lze vidét v Tab. 4.2.
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NLIB Knihovna
0 ENDF/B - Evaluated Nuclear Data File
1 ENDF/A - Evaluated Nuclear Data File
2 JEFF - NEA Joint Evaluated Fission and Fusion File
3 EFF - European Fusion File
4 ENDF/B High Energy File
5) CENDL - China Evaluated Nuclear Data Library
6 JENDL - Japan Evaluated Nuclear Data Library
21 SG-23 - WPEC-5G23
31 INDL/V - TAEA Evaluated Neutron Data Library
32 INDL/A - TAEA Nuclear Data Activation Library
33 FENDL - TAEA Fusion Evaluated Nuclear Data Library
34 IRDF - TAEA International Reactor Dosimetry File
35 BROND - Russian Evaluated Nuclear Data File
36 INGDB-90 - Geophysics Data
37 FENDL/A - FENDL activation evaluations
41 BROND - Russian Evaluated Nuclear Data File

Tabulka 4.1: NLIB ¢isla a odpovidajici knihovny [12].

4.4 Obsah a struktura ENDF

Konkrétni ENDF soubor se déli podle ¢isel M AT, MF a MT. Cilova castice
je specifikovana ¢islem M AT (material). Evaluace pro tento material je dale
rozdélena na bloky dat, identifikované pomoci ¢isla M F na soubory (file).
Cislo M F popisuje uréity datovy typ. Tyto soubory jsou dale déleny na sekce

podle ¢isla M T (section), které urcuje typ reakce. V kazdé této sekci uz jsou

jednotlivé zéznamy MR (record). Ve je narorné ukazano na Obr. 4.1.
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NSUB | IPART | ITYPE Jméno podknihovny
0 0 0 Photo-Nuclear Data
1 0 1 Photo-Induced Fission Product Yields
3 0 3 Photo-Atomic Interaction Data
10010 1001 0 Incident-Proton Data
10020 1002 0 Incident-Deuteron Data
20040 | 2004 0 Incident-Alpha data

Tabulka 4.2: NSUB ¢isla a odpovidajici podknihovny [12].

4.4.1 Material (MAT)

Materidl mtze byt nuklid, pfirodni prvek obsahujici nékolik izotopt nebo
kombinace nékolika prvka (napf. sloucenina nebo molekula). Kazdému ma-
terialu v ENDF knihovné je prifazeno unikatni identifikacni ¢ilso M AT v roz-
sahu od 1 do 9999. Material ma stejné M AT ¢islo ve vsech podknihovnach.
Pfi urcéovani ¢isla M AT plati nasledujici pravidlo: M AT = 100zZ + I, kde
Z je atomové cislo izotopu a [ je unikatni ¢islo pro izotop a jeho isomericky
stav. Toto unikatni ¢islo nabyva hodnot od 25 (nejlehéi stabilni izotop) a po-
kracuje prictenim 3 pro kazdy dalsi stabilni izotop. Napiiklad pro tritium
je to MAT = 100 x 1 4+ (25 + 3 + 3) = 131. Pokud je v materialu vice nez
jeden izotop, pak M AT = 100x* Z. Pro potieby prace vyuzijeme M AT = 128
a M AT = 131. Podrobné je v8e popsano v ENDF manualu [12].

4.4.2 Soubor (MF)

Soubor (file) je blok dat, ktery popisuje uréity datovy typ. MtZe nabyvat
hodnot 1 az 40 s vyjimkou 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 24, a 25. (naptiklad M F' =

1 obecné informace, MF = 3 totalni ¢inny prifez). V praci vyuzijeme
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Structure of an ENDF data tape

Tape Ident First file First section First record
(TPIDY) (HEAD)
First Second file Second Second
material section record
g, S, i, Sy i, S i, Ny
L~ L ] L] L ]
Material File (MF) Section Record
(MAT) [MT) (MR)
] R iy, gl L ] P i,
P iy L] L] L
Last Last file Last section Last record
Material
Tape end Material File end Section end
{TEND) end (FEND (SEND)
(MEND)

Obréazek 4.1: Struktura ENDF formatu [12].

MF =3 a MF = 6. Nahled pro prvnich 6 hodnot M F' je v Tab. 4.3.

4.4.3 Sekce (MT)

MT urcuje typ reakce a mize nabyvat hodnot 1 az 999. Napriklad pro MT =
50 je to reakce produkujici neutron. Pro praci pottebujeme MT = 50 a MT =
600. Podrobnéji v Tab. 4.4.

4.5 Reprezentace dat

Prvni zdznam kazdé sekce obsahuje ¢islo ZA, které identifikuje specificky
material. ZA = 1000.0 x Z + A, kde je Z atomové ¢islo a A nukleonové
¢islo. Napriklad pro deuterium je ZA = 1002. Pokud material obsahuje vice
izotopi, pak je A = 0. Dalsi hodnotou, kterou obsahuje kazdy prvni zdznam
sekce, je ¢islo AW R, které vyjadiuje pomér hmotnosti nalétavajici c¢astice
a neutronu. Toto je vidét na Obr. 4.2. VySe uvedené parametry lze nalézt

v kazdém databézovém souboru (.endf). Tyto parametry lze najit i ve vypisu
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MF Popis

Zakladni informace

Rezonané¢ni parametry

Totalni ucinné prifezy

Uhlové rozdéleni pro emitované ¢astice

Energetiké rozdéleni pro emitované castice

DO W N~

Energie-tihel rozdéleni pro emitované ¢astice

Tabulka 4.3: M F ¢isla a odpovidajici soubory [12].

MT Emitovana castice
50-90 n
600-648 p
650-698 d
700-748 t
750-798 3He
800-848 Q@

Tabulka 4.4: MT ¢isla a odpovidajici emetované ¢astice [12].

konkrétni reakce dostupné na internetovych strankdch NDC (viz Obr. 4.3)
[16].

4.6 Popis konkrétniho zaznamu

Samotny databazovy soubor .endf je textovy soubor, ktery méa na kazdém
radku 80 znakt. Kazdy radek je rozdélen na vétsinou na 10 sektord kde jsou
uloZena data.

V prvnim fadku kazdého .endf souboru je ¢ilo souboru (Tape id). Od dru-

hého tadku zacina prvni sekce tohoto souboru, kde jsou informace, co a kde
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ZA AWR MAT MF MT

|1.002000+3|h.996256+0| 0 0 0 o|izsflz|lso] 1 | HEaD

3.265058+6 3.265058+6 0 0 2 67 |128f|3||ls0] 2 | TaBL
15 [5 €7 5 128||3|lso| 3

1.000000+2 1.12310-58 1.000000+3 5.59880-18 1.000000+4 &.821600-6 |128||3|ls0| 4

Obréazek 4.2: Popis ENDF formatu.

Obrazek 4.3: Vypis reakce v ENDF ze stranek NDC.

tento souboru obsahuje. Prvni sekce méa vzdy ¢islo 451 a obsahuje i textovy
popis. Na zac¢atku kazdé sekce je hlavicka (H EFAD) zaznamu, kterd obsahuje
zékladni informace. Podle konkrétniho souboru (MF') a sekce (MT') nésle-
duji dalsi zaznamy. Pro nase hledani totalnich G¢innych prifezt to je uz jen
zaznam T AB1 a pro diferencidlnich u¢inné prufezy jsou to TAB1, TAB2
a LIST.
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4.7 Diferencialni G¢inny prufez pro D(d,n)’He,
D(d,p)T a D(d,n)*He v ENDF

Pro spocitani diferencialniho i¢inného prirezu pro nase reakce potfebujeme
pracovat s dvéma materialy, a to 128 (deuterium) a 131 (tritium). Pro tyto
materidly budeme potiebovat soubory 3 (totalni Géinny prifez) a 6 (rozdéleni
v thlech pro riizné energie pro emitovanou ¢astici). V téchto souborech néas
zajimaji pouze sekce 50 (popisuje reakci s vylétavajicim neutronem) a 600

(popisuje reakei s vylétavajicim protonem).

4.7.1 Totalni Glinnny prurez

Totalni G¢inné prurezy pro danou reakci ziskame tak, ze najdeme prvni radek,
kde je MF = 3 a MT = 50 nebo 600. Na tomto fadku je HEAD zaznam
obsahujici ZA a AW R. Nasleduje TAB1 zaznam s hodnotami QM, QI,
LR, NR, NP. Dalsi fadek obsahuje interpola¢ni informace. Samotna data
zacinaji az na 4. fadku sekce. Jsou zde pary hodnot energie-totalni ucinny
prifez fazené od nejnizsi energie po tu nejvyssi. Pocet part udava c¢islo N P.
Na jednom radku jsou vzdy maximalné 3 pary hodnot. Vyznamy jednotlivych
¢asti zaznami jsou v tabulce 4.5. Ukazka c¢asti dat v ENDF s totalnimi

uéinnymi prifezy je na obrazku 4.4.

1.002000+3 1.996256+0 aQ 0 aQ 0 128 3 50 1
3.209058+6 3.269058+6 Q 0 2 128 3 50 2
15 ] a7 5 128 3 50 3
I_'I..CICIOOCICI+2 1.12310—5-3'1.000000+3 5.59g80-18 1.000000+4 &.821600-6 128 3 50 4
2.000000+4 2.773400-4 3.000000+4 1.174700-3 4.000000+4 2.678500-3 128 3 50 5
5.000000+4 4.610500-3 ©.000000+4 6.805000-3 7.000000+4 9.141800-3 128 3 50 3]
8.000000+4 1.154100-2 S5.000000+4 1.395000-2 1.000000+5 1.633800-2 128 3 50 7

Obrazek 4.4: Ptiklad totalniho i¢inného prifezu v ENDF.
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Zaznam | Oznaceni | Pozice Vyznam

HEAD ZA 1/6 identifikuje cilovy nukleon
HEAD AWR 2/6 | hmotnostni pomér materialu a neutronu
TAB1 QM 1/6 energie hmotnostniho ubytku reakce
TABI1 QI 2/6 energie reakce

TAB1 LR 4/6 priznak emitovani nespecifické ¢astice
TAB1 NR 5/6 pocet interpolac¢nich rozsahii
TAB1 NP 6/6 pocet pari hodnot

Tabulka 4.5: Popis HEAD a TAB1 zaznamu pro zjisténi totalniho t¢inného

prufrezu.

4.7.2 Diferencialni G¢innny prurez

Rozdéleni energie-tthel pro emitovanou c¢astici ziskdme nalezenim prvniho
fadku s MF = 6 a MT = 50 nebo MT = 600. Tento radek je HEAD
zaznam. Zde obsahuje opét hodnoty ZA a AW R, a navici LCT, N K. Nasle-
duje TAB1 zaznam, ktery pro tento ptipad obsahuje hodnoty ZAP, AW P,
LIP, LAW, NR a NP. Zde je nejdulezitéjsi hodnota LAW, protoze udava
zpusob, jak ziskat i¢inné prurezy. Pro nas pripad je LAW = 2, a to znamena
pouziti two-body tthlového rozdeéleni. Nasleduji interpolacni zdznam, zaznam
popisujici rozsah energii a TAB2 zaznam pro LAW=2, ktery obsahuje hod-
noty NR a NE. Na dalsim fadku jsou posledni interpola¢ni rozsahy a od 7.
rfadku zacinaji samotna data. Na tomto tadku je LIST zadznam pro nejnizsi
energii. Obsahuje hodnoty Fy, LANG, NW a NL. NW udava pocet Legen-
drovych koeficientti pro tuto energii, tudiz nasleduje NW/6 (zaokrouhleno
nahoru) fadka s témito koeficienty. Koeficienty jdou za sebou od A; aZ po
Anw. Toto se opakuje pro vsechny energie. Vyznamy jednotlivych ¢asti za-
znamil jsou uvedeny v tabulce 4.6. Ukazka ¢asti ENDF vcetné hodnot pro

koeficienty Legendrovych polynomi je na obrazku 4.5.
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[Toozooo:s 1.9%ez256+0 0 2 2 0 128 & 50 1
[T.ooooo0+0 1.000000+0) ] 2 1 2 128 & 50 2

2 2 128 & 50 3
1.00000042 1.000000+0 1.000000+7 1.000000+0 128 & 50 4
0.00000040 0.000000+0 0 o 1 [67]128 & 50 5

67 2 128 & 50 6
0.000000+0 |1.000000+2 0 o 12-3 & 50 7
0.000000+0 3.779300-2 0.000000+0 1.616600-5 0.000000+0 &.09700-10 128 & 50 8
0.00000040 1.00000043 0 o 6 6 1228 & 50 3
0.000000+0 3.865300-2 0.000000+0 2.368100-5 0.000000+0 T.70920-10 128 & 50 10
0.00000040 1.000000+4 0 o 6 6 128 6 50 11
0.000000+0 4.542600-2 0.000000+0 7.087100-5 0.000000+0 3.531600-9 128 & 50 12
0.00000040 2.000000+4 0 o 6 6 128 6 50 13
o 5.211900-2 0.000000+0 1.252100-4 0.00000040 9.552700-9 128 & 50 14

.000000+0

Obrazek 4.5: Priklad diferencialniho Gc¢inného prirezu v ENDF.

Vypocet diferencialnich uc¢innych prufrezu
Pro vypocet diferencialnich ii¢innych prifezt pouzijeme ziskané totalni icinné
prifezy, koeficienty diferencialnich tc¢innych priifezti a Legendrovy polynomy.

Samotny vypocet ukazuje rovnice (2.7) v druhé kapitole.

4.8 Programovy vystup prace

Vsechny vyse uvedené znalosti byly pouzity pro vyvoj podprogramu v jazyce
FORTRAN, ktery mé za tikol nac¢ist z dodanych .endf soubort pro D(d,n)>He,
D(d,p)T a D(d,n)*He reakci totalni t¢inné prifezy, koeficienty Legendrovych
polynomu a nasledné provést vypocet diferencialniho tc¢inného prifezu pro

danou energii a thel.

4.9 Popis podprogramu

Podprogram obsahuje 5 zdrojovych souborii s piiponou .f95. Main.f95 a 4 mo-
duly (TotalCS, DifferencialCS, Polynomy a CountDifferencialCS). Main je

hlavni program, ktery vola prislusné moduly a plni vystupni pole pro ener-
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Hodnota | V zaznamu | Pozice Vyznam
ZA HEAD 1/6 identifikuje cilovy nukleon
AWR HEAD 2/6 hmotnostni pomeér materialu a neutronu
LCT HEAD 4/6 urc¢eni soustavy (CMS, LS)
NK HEAD 5/6 pocet subsekci v MT
ZAP TABI1 1/6 identifikuje produkt
AWP TAB1 2/6 hmotnostni pomér produktu a neutronu
LIP TABI1 3/6 urcuje isomericky stav produktu
LAW TAB1 4/6 urcuje jak reprezentovat data
NR TAB1,TAB2 | 5/6 pocet interpola¢nich rozsaht
NP TAB1 6/6 pocet pari hodnot
NE TAB2 6/6 | poCet energii a odpovidajicich skupin koeficientt
E, LIST 6/6 energie nalétavajici castice
LANG LIST 3/6 reprezentace dat
NW LIST 5/6 pocet koeficientii
NL LIST 6/6 nejvyssi fad koeficientu

Tabulka 4.6: Popis HEAD, TAB1 a LIST zaznamu pro zjisténi diferencialniho

uc¢inného prirezu.

gie (CSEd), totalni u¢inné pritezy (TotCS), pocty koeficientti pro vypocet
diferencialniho tc¢inného prutezu (diffCSq) a tyto koeficienty (diffCScoef).
Na konci je mozné pro kontrolu zavolat funkci pro vypocet konkrétniho di-
ferencialniho tc¢inného prurezu pro danou energii a thel. Moduly TotalCS
a Differencial CS provadéji nacteni part hodnot energie-totalni i¢inny pritez
v prvnim piipadé a ve druhém nacitaji pocty koeficienti a koeficienty sa-
motné pro vypocet diferencialniho ii¢inného prifezu z .endf souboru. Modul
Polynomy vraci hodnotu Legendrova polynomu [-tého faddu. Posledni mo-
dul CountDifferencialCS pocita konkrétni hodnotu diferencidlniho tc¢inného

prufezu pro danou energii a thel.
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4.10 Pouziti podprogramu pro praci s nukle-

arnimi daty v programu RODES

Mnou vytvofeny podprogram bude soucasti programu RODES-3Dn-TOF
(Reconstruction of Deuteron Energy Spectra from 3D Neutron Time-of-flight
diagnostic) Ing. Karla Rez4de, Ph.D. Tento program se pouzivéa pro simulace
ve faznim vyzkumu na katedie Fyziky FEL CVUT. Na nasledujicim obrazku,
4.6, je uveden program RODES s vyznacenymi ¢astmi mého podprogramu.

Zdrojové kédy podprogramu jsou uvedeny v piiloze této prace.
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Obrazek 4.6: Vyvojovy diagram programu RODES s vyznacenymi ¢astmi

mého podprogramu.
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Kapitola 5
Shrnuti a zavéry prace

V Gvodni, tj. reSersni ¢asti prace jsme se seznamili s jadernou fzi a pojmy,
které s timto tématem souvisi. Jednalo so o izotopy vodiku, rozdil mezi fuzi
a Stépenim a proc¢ je pravé fuze perspektivni pro vyrobu energie. Nasledné
byly popsany aktualni pristupy, jak realizovat nuklearni reaktor pro produkci
energie, a to tokamaky, lasery nebo Z-pinc¢i. V nésledujici ¢asti prace byl
vysvétlen teoreticky zaklad k popisu faznich reakei s izotopy vodiku, kde byl
nastinén vypocet energie neutronu a vysvétleny pojmy, jako je u¢inny pritez
a diferencialni G¢inny prifez.

Nasledovala kapitola o nuklearnich datech, kde byly popsany zdroje, typy
a formaty nuklearnich dat. Na zakladé reserse dostupnych dat bylo doporu-
¢eno, v jaké databazi se budou nalézat nuklearni data, kterd budou v bu-
doucnu vyuzivana v numerickych simulacich na Katedie fyziky FEL CVUT
v Praze. Doporuceny jsou databaze ENDF a EXFOR, protoze obsahuji data
pro totalni a diferencialni i¢inné prurezy. Stézejni ¢ast této prace se naléza
v kapitole o ENDF, kde je vysvétleno jak potfebna data ze souboru .endf
ziskat a jak s nimi dale pracovat, abychom zjistili totalni G¢inné prirezy
a koeficienty pro vypocet diferencialnich u¢innych prifezi. Konec prace se-
znamuje s podprogramem vytvofenym na zakladé vsech nabytych znalosti. Je
zde jeho popis a vyvojovy diagram programu RODES s vyznacenymi ¢astmi,

kde pracuje tento podprogram.
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Totalni Gc¢inné prifezy ziskdme z ¢asti .endf souboru, kde je MF = 3
a MT = 50 (pro vylétavajici neutron) nebo MT = 600 (pro vylétavajici
proton). Jsou zde uloZzeny jako pary hodnot energie-tihel. Koleficienty pro
vypocet diferencialnich Uc¢innych prurezt ziskame z casti, kde je MF = 6
a MT = 50 nebo MT = 600. Tyto koeficienty jsou pro kazdou energii ulo-
Zzeny jako Tfada za sebou jdoucich c¢isel. K vypoctu potiebujeme jesté Le-
gendrovy polynomy do 15. fadu. Tato data pouzijeme pro konecny vypocet
diferencidlnich t¢innych prifezi.

Hlavni rozdil mezi vypoctem diferencidlniho G¢inného prufezu z [10] a [12]
je ten, zZe v prvnim pripadé potfebujeme pro vypocet diferencialni ucinny
pritfez pro tthel ¥ = 0°, sudé Legendrovy polynomy a p¥islusné koeficienty.
V druhém pripadé jsou k vypoctu pouzity sudé i liché Legendrovy polynomy
a prislusné koeficienty. Tento vysledek je normovany na jednicku. Abychom
zjistili kone¢ny diferencidlni i¢inny prifez, musime tento vysledek vynasobit
prislusnym totalnim Gc¢innym prifezem.

Pti kontrole a porovnavani vysledki z napsaného podprogramu s hodno-
tami z programu JANIS jsem zjistil, ze vysledky nevychazi. Po dikladnych
kontrolach a opakovanych vypoctech jsem zjistil, Ze je v ENDF manudlu [12]
chyba. Vypocet normovaného diferencialniho prifezu je v potradku, ale vypo-

¢et absolutniho diferencialniho prifezu je chybny. V manualu se normovany

at(Eq)
27

by se nasobit. Spravny vzorec pro vypocet absolutniho diferencialniho Géin-

diferencialni ¢inny prufez nasobi , coz je Spatné. Déli se 7w, ale mélo
ného prifezu by mél byt podle rovnice (2.7). Pfi pouziti tohoto vzorce jsou
vsechny vysledky v porovnani s hodnotami z programu JANIS spravné.
Cilem prace bylo ziskani zakladniho ptehledu ve faznich reakci s izo-
topy vodiku. Dale osvojeni zptisobu tabletovani nuklearnich dat a navrhnuti
vhodné databaze pro ziskavani nuklearnich dat. Dalsim cilem bylo podrobné
porozuméni formatu ENDF, zjisténi zptisobu ulozeni potfebnych nuklearnich
dat a napsani programu, ktery je umi nacist a vypocitat. VSechny tyto cile
byly splnény. Hlavni vystup celé prace je podprogram samotny, ktery bude

pouzivan v soucasnych i budoucich numerickych simulacich.
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Priloha A

How to start with ENDF

In this short instructions the basics of ENDF for finding total cross-sections
and differential cross-sections of D(d,n)*He and D(d,p)T reactions are going
to be explained. I will link directly on ENDF-6 Formats Manual [12]. In this
manual the ENDF format is described in more details.

The ENDF libraries are sets of the evaluated data. These data are stored
in text file format. The text file with suffix .endf is used, where it is one record
on each line (line has 80 characters). Each ENDF evaluation is described by
hierarchical sequence of key parameters in section 0.3. of ENDF-6 Formats
Manual.

A library is a collection of material evaluations, which is identified by an
NLIB number. Every library of ENDF has sublibraries (subsection 0.3.1).
Sublibraries (NSUB) define incident particles (IPART) and types of data
(ITY PE) (subsection 0.3.2). Every sublibrary is hierarchically subdivided by
MAT (material) number which determines target material for evaluation.
Next step of division evaluation is split into blocks by MF' (file) number.
This number describes specific data type. These blocks are again divided
into parts by MT (section) number, which decribes reaction type in section
0.4. of ENDF-6 Formats Manual. The scheme of dividing is on picture on
page 28 of manual.

Specific ENDF tape has 80 characters in line, which are mostly divided to
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ten fields, where seventh is M AT number, eighth is M F' number and nineth
is MT number. Tenth number is only index of line in section. From first to
sixth field there are data.

In this thesis we are finding total cross-sections and differential cross-
sections of D(d,n)*He and D(d,p)T reactions, so we use ENDF/B-VII libraly
(NLIB = 0) and sublibraly for Incident-Deuteron Data (NSUB = 10020).
At first we start with finding total cross-sections. We need deuteterium ma-
terial (M AT = 128), file for reaction cross sections (MF = 3) and section
for emited neutron and proton (MT = 50 and MT = 600). So we find in
relevant ENDF tape first line with M AT = 128, MF = 3 and MT = 50
or MT = 600. Sixth number on second line of section determines number of
energy-total cross-section pairs. These pairs start on fourth line of section.
For differential cross-sections we need file for energy-angle distributions for
emitted particles (M F = 6). Others numbers are the same. So we find first
line in endf tape with relevant M AT, M F a MT number. First and third
number of fourth line determines range of energy. Sixth number of fifth line
determines number of energy and coresponding groups of coefficients for cal-
culation differential cross-section. Data start on seventh line. Second number
of this line is energy of incident particle and fifth and sixth number of this
line determines quantity and the highest degree of coefficients. On the next
lines these coefficients are from a; to a,. This is repeated for all energies.

For full understaning of types of records in ENDF tape it is necessary to
study appropriate subsection 0.6.3. of ENDF-6 Formats Manual. About total
cross-sections there is chapter three of manual, especially section 3.2. About
differential cross-sections there is chapter six, especially section 6.2.

Main difference between differential cross-section definition in [10] and
[12] is that, in first case we use to calculation differential cross-section for
angle ¥ = 0° and in second case we use total cross-section.

Finally, for the calculation of differential cross-sections we use obtained
total cross-sections, coefficients for differential cross-section and Legendre

polynomials. Final formula for this calculation is equation (4.4) in the manual
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on page 103, but there is a mistake. I found this mistake when i check my
results. In final formula in manual is %, but it should be @ Correct

equation is

dU(Eﬁl’ﬁ) _ ouEa)m Z 2! ; lAl(Ed)Pl(COS 9). (A1)

dg 2

=0

ol
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program Program

USE LegendrePolynomials
USE TotalCs

USE DifferencialCS

USE CountiDifferencialCs
USE poleCMSLS

IMPLICIT NONE

real*8 :: angle, E, DiffCS

real*8, parameter :: PI = 3.141592653589879d0

integer :: i, j, k, velikost, dal

real*8, dimension(:,:), allocatable :: array, array2, diffCScoef
real*8, dimension(:), allocatable :: CSEd, totCS

integer, dimension(:), allocatable :: diffCSqg

!nacteni paru hodnot energie-totalni ucinny prurez z .endf souboru

array = Total ("C:/Users/Jiri/Documents/NetBeansProjects/UcinnePrurezy/d-001 H 0&
02.endf", 50)

larray = Total ("C:/Users/Jiri/Documents/NetBeansProjects/UcinnePrurezy/d-001 H &
003.endf", 50)

lalokace

ALLOCATE (CSEd((SIZE (array)/2) - 1))
ALLOCATE (TotCS((SIZE (array)/2) - 1))
do i , (SIZE (CSEd))

=1
CSEd (i) = array(i, 1) !pole energii
totCs (i) = array(i, 2) !pole totdlnich ucinnych prurezu
end do

!nacteni koeficientd pro vypocet diff ucinnych prurezu pro dane energie z

!'.endf souboru

array2 = Diff ("C:/Users/Jiri/Documents/NetBeansProjects/UcinnePrurezy/d-001 H 0&
02.endf", 50)

larray2 = Diff("C:/Users/Jiri/Documents/NetBeansProjects/UcinnePrurezy/d-001 H &
003.endf", 50)

!maximalni pocet koeficientu

velikost = array2(SIZE (array2)/17, 1)

! alokace pole pocet energii z totCS x max pocet koeficienti
ALLOCATE (diffCScoef (SIZE (array)/2 - 1, velikost))

lalokace pole pro pocty koeficientu k prislusne energii
ALLOCATE (diffCSq((SIZE(array)/2) - 1))

!naplneni pole diffCScoef
do j = 1, (SIZE(array)/2 - 1)! od 1 do poctu energiitotCS
i=0
diffCSqg(j) = 0
do
i=1+1
!pokud se energie shoduji
if (array2(i, 1) < CSEd(j)+1 .AND. array2(i, 1) > CSEd(]j)-1) then
diffCSq(j) = array2(i, 2)
k=1
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do
diffCScoef (j, k)=array2 (i, 2+k)
k =%k +1
if (k == velikost+1l) then
exit
end if

end do
exit
else if (i == SIZE(array2)/17 - 1) then

exit
end if
end do
end do

!vypocet diferencialniho uc¢inného prurezu (pro kontrolu)
PRINT*, 'Zadej energii v MeV'

read*, E

PRINT*, 'Zadej uhel ve stupnich'

read*, angle
DiffCS=CountDiff (angle,E, totCS,CSEd,diffCSqg,diffCScoef)
PRINT*, 'Differencionalni ucinny prurez je: ',DiffCS

end program Program
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MODULE TotalCS

integer :: MTM
character*71 path
CONTAINS

FUNCTION Total (path, MTM)
IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT (IN) :: MTM
character*71, INTENT (IN)

result (pole)

path

real*8, dimension(:,:), allocatable pole
integer :: i
character*80 line, interpol
character*5 substr
real*8 :: Cl, C2, ZA, AWR, OM, QI, Llr, L2r, Nlr, N2r
integer :: L1, L2, N1, N2, MAT, MF, MT, NS, NR, NP, LR
integer flagl, flag2
flagl = 0;
flag2 = 0;
i =1;
open (unit = 10, file = path)
read (10, '(A)') line
do
read (10, '(A)') line

lzjisteni cisel NS, MF a MT
substr = 1line(76:80)
READ (substr, 20) NS
20 FORMAT (I5)

close (20)

substr = line(71:72)
READ (substr, 21) MF
21 FORMAT (I5)

close (21)

substr = 1line(73:75)
READ (substr, 22) MT
22 FORMAT (I5)

close (22)

Ifile 3 => totalni ucinne prurezy

if (MF == 3 .AND. MT == MTM) then
flagl =1
I'HEAD zaznam
if (NS == 1) then

READ (line, 11) Cl1, C2, Ll, L2, N1, N2, MAT, MF, MT,

11 FORMAT (2E11.0,

ZA = C1l

AWR = C2

close(11)
I'TAB1 zaznam
else if (NS == 2)

4111, 14, 12, I3, I5)

then

READ (line, 12) Cl1, C2, L1, L2, N1, N2, MAT, MF, MT,

12 FORMAT (2E11.0,
LR = L2
NR = N1

4111, 14, 12, I3, I5)

NS

NS
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NP = N2
oM = C1
QI = C2
close (12)
!interpoladéni info
else if (NS == 3) then
interpol = line
!'samotne nacitani
else
if (flag2 == 0) then
lalokace pole
ALLOCATE (pole (NP+1, 2))
flag2 =1
end if
!'nacteni radku
READ (line, 13) C1, C2, Llr, L2r, Nlr, N2r, MAT, MF, MT, NS
13 FORMAT (6E11.0, I4, 12, I3, 1I5)
close (13)
!plneni pole
if (i <= NP) then
pole(i, 1) = C1
pole(i, 2) = C2
i=1+4+1
end if
if (i <= NP) then
pole(i, 1) = Llr
pole(i, 2) = L2r
i=1+4+1
end if
if (i <= NP) then
pole(i, 1) = Nlr
pole(i, 2) = N2r
i=1+4+1
end if
end if
l'konec
else if (flagl == 1 .AND. NS == 99999) then
exit
end if
enddo
pole (NP+1, 1) = QM
close (10)
END FUNCTION Total
END MODULE TotalCsS
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MODULE DifferencialCS

integer :: MTM
character*71 path
CONTAINS

FUNCTION Diff (path, MTM)
IMPLICIT NONE

result (pole)

INTEGER, INTENT (IN) :: MTM

real*8, dimension(:,:), allocatable pole

integer :: i, j, k

character*80 line, interpol, interpol2, rozsah
character*80, dimension(:), allocatable Spole
character*71, INTENT (IN) path

character*5 substr

real*8 :: Cl, C2, ZA, AWR, ZAP, AWP, Llr, L2r, Nlr, N2r, E
integer :: 11, L2, N1, N2, MAT, MF, MT, NS, NR, NP, LR, LCT, NK, LAW, LIP, NW, NL, NE,
LANG, maxNW

integer flagl, flag2

flagl = 0;

flag2 = 0;

j=1;

i=1;

k =0

NWw = -1

maxNw = 0

open (unit = 10, file = path)
'A)'

read (10, ( ) line
do
read (10, '(A)') line

lzjisteni cisel NS, MF a MT
substr = 1line(76:80)
READ (substr, 20) NS
20 FORMAT (I5)

close (20)

substr = line(71:72)
READ (substr, 21) MF
21 FORMAT (I5)

close (21)

substr = 1line(73:75)
READ (substr, 22) MT
22 FORMAT (I5)

close (22)

if (MF == 6 .AND. MT == MTM) then
flagl =1
I'HEAD zaznam
if (NS == 1) then

READ (line, 11) Cl1, C2, L1, L2, N1, N2, MAT, MF, MT, NS
11 FORMAT (2E11.0, 4111, 14, I2, I3, I5)

7zA = C1

AWR = C2
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LCT = L2
NK = N1
close(11)
I'TAB1 zaznam
else if (NS == 2) then
READ (line, 12) C1, C2, L1, L2,
12 FORMAT (2E11.0, 4111, I4, I2
LIP = L1
LAW = L2
NR = N1
NP = N2
ZAP = C1
AWP = C2
close (12)
!interpoladéni info
else if (NS == 3) then
interpol = line
!rozsah
else if (NS == 4) then
rozsah = line
I'TAB2 zaznam
else if (NS == .AND. LAW == 2)
READ (line, 14) C1, C2, L1, L2,
14 FORMAT (2E11.0, 4111, I4, I2
NR = N1
NE = N2
lalokace
ALLOCATE (pole(NE+1, 17))
else if (NS == 6 .AND. LAW == 2)
interpol2 = line
else
! necteni energie
READ (line, 15) Cl1, C2, L1, L2,
15 FORMAT (2E11.0, 4111, I4, I2
LANG = L1
NW = N1
NL = N2
E = C2
if (maxNW < N1) then
maxNW = NW
end if
pole(j, 1) = E
pole(j, 2) = NW
k=20
do while (NW > 0)
read (10, '(A)') line
READ (line, 16) Cl1, C2, Llr,
16 FORMAT (6E11.0, I4, I2, I
if (NW >= 6) then
pole(j, k * 6 + 3) = C1
pole(j, k * 6 + 4) = C2
pole(j, k * 6 + 5) = Llr
pole(j, k * 6 + 6) = L2r
pole(j, k * 6 + 7) = Nlr
pole(j, k * 6 + 8) = N2r
else
if (NW == 5) then
pole(j, k * 6 + 3) =
pole(j, k * 6 + 4) =
pole(j, k * 6 + 5) =
pole(j, k * 6 + 6) =
pole(j, k * 6 + 7) =
end if

N1, N2, MAT, MF, MT, NS
, I3, 1I5)
then

N1, N2, MAT, MF, MT, NS
, I3, I5)
then

N1, N2, MAT, MF, MT, NS
, I3, I5)

L2r, Nlr, N2r, MAT, MF, MT, NS
3, I5)

Cl

C2

Llr

L2r
Nlr
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if (NW == 4) then
pole(j, k * 6 + 3) = C1
pole(j, k * 6 + 4) = C2
pole(j, k * 6 + 5) = Llr
pole(j, k * 6 + 6) = L2r
end if
if (NW == 3) then
pole(j, k * 6 + 3) = C1
pole(j, k * 6 + 4) = C2
pole(j, k * 6 + 5) = Llr
end if
if (NW == 2) then
pole(j, k * 6 + 3) = C1
pole(j, k * 6 + 4) = C2
end if
if (NW == 1) then
pole(j, k * 6 + 3) = C1
end if
end if
k =%k +1
NW = NW - 6
enddo
=3+ 1
end if
end if
l'konec
if (j == NE + 1) then
exit
else if (flagl == .AND. NS == 9999
exit
end if
end do
pole (NE+1,1)=maxNW
close (10)

end function Diff
END MODULE DifferencialCS

9) then
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!
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MODULE LegendrePolynomials

real*8 :: x
integer :: degree

CONTAINS
real*8 FUNCTION LegPo (x, degree)

IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT (IN) :: degree
real*8, INTENT (IN) :: x
real*8 :: result

!Legendreovy polynomy stupné 0-15.

if (degree == 0) then
result =1
else if (degree == 1) then
result = x
else if (degree == 2) then
result = (3*x*x-1)/2
else if (degree == 3) then
result = ((10*x*x-6)*x) /4
else if (degree == 4) then
result = (((35*x*x-30)*x*x)+3)/8
else if (degree == 5) then
result = (((126*x*x-140)*x*x+30)*x) /16
else if (degree == 6) then
result = (((462*x*x-630) *x*x+210) *x*x-10) /32
else if (degree == 7) then
result = ((((1716*x*x-2772)*x*x+1260) *x*x-140) *x) /64
else if (degree == 8) then
result = ((((6435*x*x-12012) *x*x+6930) *x*x-1260) *x*x+35) /128
else if (degree == 9) then
result = (((((((24310*x*x-51480) *x*x+36036) *x*x)—-9240) *x*x)+630) *x) /256
else if (degree == 10) then
result = (((((92378*x*x-218790) *x*x+180180) *x*x-60060) *x*x+6930) *x*x-126) /512
else if (degree == 11) then

result = ((((((352716*x*x-923780) *x*x+875160) *x*x-360360) *x*x+60060) *x*x-2772&
) *x) /1024

else if (degree == 12) then
result = ((((((1352078*x*x-3879876) *x*x+4157010) *x*x-2042040) *x*x+450450) *x*x&
-36036) *x*x+462) /2048

else if (degree == 13) then
result = (((((((5200300*x*x-16224936) *x*x+19399380) *x*x-11085360) *x*x+3063060&
) *x*x-360360) *x*x+12012) *x) /4096

else if (degree == 14) then
result = (((((((20058300*x*x-67603900) *x*x+89237148) *x*x-58198140) *x*x+193993¢&
80) *x*x-3063060) *x*x+180180) *x*x-1716) /8196

else if (degree == 15) then
result = ((((((((77558760*x*x-280816200) *x*x+405623400) *x*x-297457160) *x*x+11&
6396280) *x*x-23279256) *x*x+2042040) *x*x-51480) *x) /16384

else if (degree == 16) then
result = ((((((((300540195*x*x-1163381400) *x*x+1825305300) *x*x-1487285800) *x*&
x+669278610) *x*x-162954792) *x*x+19399380) *x*x-875160) *x*x+6435) /32768

else
WRITE (*, *

) 'Chybny stupen polynomu (pouze sude od 0. do 16 stupne'’
result = 0.
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end if

LegPo = result
END FUNCTION LegPo

END MODULE LegendrePolynomials
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MODULE CountiDifferencialCS
USE TotalCs
USE DifferencialCS
USE LegendrePolynomials
CONTAINS
FUNCTION CountDiff (angle, Ein, totCS,CSEd,diffCSq,diffCScoef) result (x)

IMPLICIT NONE

real*8, INTENT (IN) :: angle

real*8, INTENT (IN) :: Ein

real*8, dimension(:), INTENT (IN) :: totCS, CSEd
integer, dimension(:),INTENT (IN) :: diffCSqg
real*8, dimension(:, :), INTENT (IN) :: diffCScoef
real*8 :: x

real*8, parameter :: PI = 3.141592653589879d0
integer :: i, j

! nalezeni prislusne energie a radku na kterem je

do i = 1, SIZE (CSEd)
if (CSEd(i) > Ein*1000000-1 .AND. CSEd(i) < Ein*1000000+1) then
exit
end if

end do

! vypocet diferencialniho ucinneho prurezu

x = 0.5

do j = 1, diffCsqg(i
X =x + ((2.0 * 3

end do

x=totCS (i) * (PI/2) *x

), 1
+ 1.0)/2.0) * diffCScoef (i,]j) * LegPo(COS(angle * PI/180),7)

end function CountDiff
END MODULE CountiDifferencialCS
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