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1. Introduccién al cédigo

FEMFFUSION es un c6digo neutrénico escrito en lenguaje de programaciéon C++ y resuelve
la ecuacién multigrupo del transporte neutrénico usando la aproximacion de la difusion y la
aproximacion de esféricos armoénicos simplificados, también conocida como las ecuaciones
SPy [1]. El c6digo utiliza para la discretizacion espacial de las ecuaciones elementos finitos
continuos de Galerkin para ser capaz de resolver todo tipo de geometrias y dimensiones del
problema (1D, 2D y 3D) [2].

El c6digo estd construido sobre la libreria de c6digo abierto DEAL.II que le suministra, ade-
mads del soporte, avances en el método de elementos finitos [3]. Esta libreria incluye muchas
técnicas de desarrollo propio para la resoluciéon de ecuaciones en derivadas parciales, pro-
blemas de dlgebra lineal y estrategias de ciencia computacional, pero ademds es compatible
y posee interfaz con otras librerias de c6digo abierto punteras en estos campos. En nuestro
caso, ademas del DEAL.II, nos basamos de las estructuras de PETSC que es una herramienta
con técnicas muy sofisticadas para la resolucion en paralelo de problemas de 4lgebra lineal
[4]. Por otra parte, utilizamos técnicas desarrolladas por la libreria SLEPC [5] junto con otras
metodologias propias para la resolucién de problemas de autovalores. Para la integracion de
problemas que dependen del tiempo, incluimos la libreria SUNDIALS [6].

Por ultimo, destacar que el c6digo permite el uso de técnicas matrix-free, que no necesitan
montar ni guardar las matrices involucradas en el sistema, para mantener demandas de la
memoria computacional en valores razonables y aumentar la velocidad de célculo [7].

2. Instalacién del programa

FEMFFUSION funciona con sistemas GNU/Linux, como la mayoria de los c6digos de
aplicacién en dlgebra numérica. Para distribuciones basadas en Debian se provee de un script
de instalacién. Con otro tipo de distribuciones, la instalacion puede realizarse utilizando los
comandos andlogos.

En primer lugar, se deben instalar algunas herramientas y librerias numéricas. Esto lo
podemos hacer escribiendo en la terminal:

sudo apt-get install make g++ git cmake
sudo apt-get install petsc-dev slepc-dev libdeal.ii-dev
sudo apt-get install gmsh paraview

Tras estos pasos, crea o accede al lugar donde quieres tener el c6digo de FEMFFUSION.
Una vez aqui, clonamos el repositorio del cédigo y se descargan, compilan y prueban las
librarias auxiliares. Estos tltimos pasos, que requieren conexion a Internet, pueden realizarse
introduciendo en la terminal:

git clone https://Zonni@bitbucket.org/Zonni/femffusion.git
cd femffusion

cmake

make release

make -j4



La tltima instruccién tardard bastante tiempo, ya que debe compilar las librerias PETSc,
SLEPC y DEAL.II (en torno a 30 minutos).

Después de una compilacidn satisfactoria del c6digo, se recomienda ejecutar los ejemplos
de aplicacién de FEMFFUSION para comprobar que el cdigo funciona correctamente. Estos
ejemplos estdn descritos en la Seccidon 8. Podemos ejecutarlos con la instruccion:

./run_examples.sh

3. Ejecucién del programa

Una vez instalado FEMFFUSION ya podemos ejecutar los distintos problemas. Para ello,
solo necesitamos conocer el nombre del archivo principal (o archivo.prm) que contiene
todos los pardmetros necesarios para resolver el problema e introducir en la terminal la linea
de comandos:

./femffusion.exe -f carpeta/archivo.prm

donde carpeta indica la ruta en la cual esta unicado el archivo ‘. prm’, los dos directorios
posibles con estos archivos son test o Examples. Posibles ejemplos de ruta se muestran en el
archivo run_examples. sh. Tras el nombre del archivo a ejecutar, es posible introducir otros
comandos para la ejecucion del c6digo, propias de FEMFFUSION (Tabla 1) o procedentes de
las librerias. En este caso, el comando -f (o --file) indica que a continuacién esta el nombre
del fichero. Otras opciones muy utiles en la linea de comandos son:

= -v o --verbose. Muestra mds detalles de la ejecucién del cédigo en la salida por pantalla.
= -s 0 --silent. No muestra nada por pantalla.
= -to --test. Ejecuta una serie de casos tests.

= -p o --performance. Evalia el funcionamiento de los productos en matrix-freey los
resolvedores de autovalores en algunos casos test.

4. Calculo del problema estacionario

FEMFFUSION puede ser visto como una especializacién de DEAL.II para la aproximacién
de la ecuacion del transporte neutrénico representada por la ecuaciéon multigrupo de difusién
neutrénica o las ecuaciones SPy. Estas ecuaciones en estado estacionario tienen la forma

1
Lo=—MP,
ket
donde Z es el operador diferencial del transporte, . es el operador diferencial de la fuente de
neutrones, el vector ¢ denota el flujo de neutrones en estado estacionario y la constante kgt
es denominada factor de multiplicacién efectivo e indica el estado de criticidad del sistema.



Tras aplicar elementos finitos de Galerkin sobre las ecuaciones diferenciales en una malla
espacial concreta, se obtiene un problema algebraico de autovalores (ver méas detalles en
[8]). Las matrices halladas tienen una estructura a bloques, son dispersas y se construyen en
formato de PETSC para poder trabajar con los algoritmos ya implementados por libreria y por
SLEPcC. Ademas, estas estructuras permitirian la paralelizacién del c6digo mediante PETSc.
Otra posibilidad es la utilizacién de la ya mencionada metodologia matrix-free, en la que solo
los bloques diagonales se guardan en la memoria y el resto se usan mediante el producto
matriz-vector.

Para la solucién del problema de autovalores FEMFFUSION tiene implementados numero-
sos tipos de resolvedores ademads de los proporcionados por la libreria SLEPC. En particular, el
usuario puede utilizar el método de la potencia [1], el método de Krylov-Schur [9] (de SLEPC),
el método Generalized Davidson [10] (de SLEPC), el método Block Inverse-Free Preconditioned
Arnoldi (BIFPAM) [11], el método Modified Generalized Block Newton (MGBNM) [11] y un
método hibrido basado en los dos anteriores (hybrid) [11]. Cada uno de estos métodos a su
vez posee distintos tipos de inicializacién y precondicionadores que optimizan los recursos
computacionales.

Una vez resuelto el problema, FEMFFUSION realiza una segunda capa que enlaza la
solucion del problema de autovalores con las herramientas de postproceso de los resultados.

5. Representacién de la geometria

El c6digo estd preparado para geometrias de cuatro tipos: geometrias rectangulares, geome-
trias hexagonales, geometrias a nivel de pin. Para cada uno de estos tipos se hace una serie de
recomendaciones en cuanto a la representacion de la geometria del reactor nuclear.

= Reactores rectangulares. El codigo estd preparado para que, a través de una serie de
pardametros, la libreria DEAL.II construya la malla discreta del problema. Estos valores
son: el nimero maximo de celdas en cada dimension, el tamano de cada celda en todas
las dimensiones, y los valores del paralelepipedo rectangular (formado por el conjunto
de celdas méximo en cada dimensién) que forma parten o no de la geometria del reactor.

= Reactores hexagonales. La libreria DEAL.1I solo permite utilizar como elementos finitos
paralelepipedos, por tanto, cada elemento hexagonal se divide en tres elementos de este
tipo para su representacion. Para la creacion de estas mallas los autores hacen uso de la
libreria GMSH [12, 13].

= Reactores a nivel de pin. La construccién de la geometria se realiza a través de la
libreria DEAL.II, donde, por una parte, se indica la geometria a nivel de pin y por otra, la
geometria de cada uno de los pins que contienen el fuel.

6. Archivos de entrada

Para la ejecuciéon de un problema FEMFFUSION necesita siempre el archivo principal
‘.prm’y, al menos, un otro tipo de archivo que tenga las secciones eficaces (XS) de los materia-



les y su distribucion en la geometria. Sin embargo, es posible que segtin el tipo de problema,
se requieran otros archivos de entrada. Una lista de los archivos de entrada usados por FEMEF-
FUSION son descritos a continuacién:

= archivo.prm. Es el archivo principal y contendra todos los pardmetros que podemos
introducir al c6digo como variables de entrada para la resolucién del problema y su
postproceso. Estas variables se detallardn en la Seccién 6.

= archivo.xsec o archivo.xIm. El primer archivo es para problemas con dos grupos de
energia y el segundo para mas de dos grupos energéticos. En estos archivos se encuentra
toda la informacién relativa a los materiales del problema (distribucién y secciones
eficaces).

= archivo.msh. El c6digo también puede leer mallas que provienen de la libreria GMSH
[12, 13]. Este tipo de archivo se utiliza principalmente para mallas hexagonales.

= archivo.bar. Si el problema estacionario es el estado inicial de un transitorio donde se
realiza un movimiento de barras, podemos introducir la posicién de las barras con este
archivo.

» archivo.tri y archivo.tri.vec. Es un archivo generado por FEMFFUSION (la primera
vez que se ejecuta el ejemplo) para la creacién de la malla en el caso de la discretizacién
espacial de los pines.

= archivo.xlm. Contiene datos referentes a la geometria del reactor. Este archivo se utiliza
para célculos a nivel de pin.

El nombre de los archivos se introduce en el archivo principal ‘. prm’ como variable de
entrada.

Los archivos de entrada ‘. xsec’ y ‘. x1m’ tienen un formato completamente distintos entre si.
Un archivo de entrada ‘. xsec’ proporciona informacién geométrica plano a plano del reactor
nuclear por medio de valores que representan cada uno de los materiales (i.e. 1, 2, 3, 4, 5, 6),
proporciona las caracteristicas del material representadas por sus secciones eficaces para un
maximo de 2 grupos de energias, las caracteristicas f y A de los precursores, y, las velocidades
de los neutrones. Un archivo de entrada ‘. x1m’ recoge los valores vectoriales y matriciales que
representan las caracteristicas del reactor con ayuda de las secciones eficaces de los materiales
del mismo para cada uno de los grupos de energia. El benchmark C5G7 trabaja con archivos
de entrada ‘. x1m’ y usa 7 grupos de energia. Mas informacién sobre ello se halla en el informe
de validacién FEMFFUSION: https://femffusion.webs.upv.es/

6.1. Archivo principal o archivo ‘.prm’

El archivo ‘. prm’ contiene los parametros de entrada del cédigo. Para afiadir valores intro-
ducimos en el fichero

set Nombre = Opcion


https://femffusion.webs.upv.es/

donde nombre es una de las variables que se listan en la Tabla 1 y opcién una de las opciones
que contiene esa variable. En el caso de los vectores, éstos se introducen como nimeros
consecutivos separados por espacios.

Tabla 1: Parametros de entrada para el archivo ‘. prm’. El simbolo * indica el valor por defecto.

Nombre Descripcion Comando Opciones
Dimension Dimensién del problema 1,2, 3*
¢ Transport_Appr Tipo de aproximaciéndel =~ -tramsport Diffusion*
% transporte SPN
% N_SPN Numero ‘N’ de las ecuaciones 1,3%,5
£ SPy
£ FE_Degree Grado de los polinomiosenel =~ -fe_degree 1,2,3%4,5
E meétodo de elementos finitos
Energy_Groups  Nimero de grupos energéticos 1,2%5...,7
Geometry_Type Geometrias del reactor Rectangular*
Hexagonal
Unstructured
Composed
" N_Refinements  Nimeroderefinamientos ~ -n_refinements | 0%...,10
globales
N_Refs_Radial  Nimeroderefinamientos 0%...,10
S radiales
§ NRefs Axial Ndmeroderefinamientosaxiales | %010
g Mesh_Filename Archivo donde se declara la
g;o malla ‘. msh’
£ Geometry_Filename  Archivodondesedeclarala
g malla ‘. xml’
g Mesh Size Numerodeceldaspordimension Vestor
Cell_Pitch_x Tamapio de las celdas en la Vector
dimensién x
Cell_Pitch.y Tamario de las celdasenla ~~ Vector
dimension y
" Cell_Pitch_z Tamario de las celdasenla ~~ Vector
dimension z
Geometry_Points  Primerayultimaceldadecada =~~~ Vector
fila en la planta del reactor
Geometry_Matrix  Matriz con la geometriaenla 0
planta reactor 1
0: Sin material
1: Fuel
2: Reflector



Nombre Descripcion Comando Opciones

Parametros geométricos

Boundary_Conditions Condiciones de contorno: x1, x2; 0
vl y2;z1, z2 1
0: Flujo cero 2
1: Simetria 3
2: Albedo

Triang_Filename Archivo donde la triangulacion
se creay se guarda

Refinement_Model Modelo de refinamiento para el Local
caso de geometria compuesta Uniform

Archivos de salida

Output_Filename Archivo donde se guarda el -out_file
~Output_Flag Crear o noun archivo ‘.vtk’con -out_flag true, false*
el output

Out_Refinements Ntimero de refinamientos por -n_out_ref [0,1%,...,10]
celda para el output ‘. vtk’

Show_Eps_Convergence Imprime o no los valores de -show_eps_convergence true*, false
convergencia por pantalla

Métodos de Calculo

Solver_Type Meétodo para el problema de -solver_type power_it
autovalores bifpam
slepc_2g
ks
gd
newton
hybrid
N_Eigenvalues  Numerodeautovaloresa ~  -n_eigenvalues 1%...,50
calcular
EPS_Tolerance Tolerancia relativa parael =~ -tol_eps le-7
problema de autovalores
KSP_Tolerance Tolerancia relativa para resolver ~ -tol_ksp le-12*
sistemas lineales
~ Static_KSP_Tolerance Activar la tolerancia estdtica ~  -static_ksp_tol | true, false*
para los sistemas lineales
“Adjoint  Resolverelproblemaadjunto -adjoint true, false*



Nombre Descripcion Comando Opciones

Matrix_Free_Type Metodologias de uso matrix-free -matrixfree_type full_allocated
non_diagonal
full_matrixfree

“P_Init Activar la inicializacion ~~ -p_init true*, false
multinivel
“Init_Type  Métododecdlculo ~ -init_type multinivel*
random
krylov
XSEC_Type  Secciones eficaces de entrada ~ XS2G
XS2G: 2 grupos de energia por XS XSEC*
XSEC: 1 0 2 grupos de energia por XS* XM
° XLM: Mds de 2 grupos de energia por XS
3 (nivel de pin)
& XSECS_Filename Archivo con los valoresde
S ... Secciomeseficaces .
< Bar_Filename Archivo donde se define el
o movimientodebarras
T_Modes Cdlculo del valor propio usando  -modes lambda
un determinado modo alpha
gamma
RodCuspingMethod  Método de cdlculo Rod Cusping I
1: Volumen de homogeneizacion* 2
2: Mover todo el plano
E Time_Delta Paso temporal entre iteraciones 0.01*
S Tiemad  liempofidldelusitoraciones a0
£ Transient Activar la transicion o dindmica -transient true, false*
é del sistema

a Leido como 1-1077

7. Archivos de salida

El objetivo del c6digo es conocer el factor de multiplicacién efectivo, keg (0 los siguientes
modos) y la distribucién del flujo neutrénico o de la potencia neutrdénica. Para la utilizacién
de los resultados y su posterior visualizacién con otras herramientas, FEMFFUSION crea los
siguientes archivos de salida:

= archivo.out. Contiene los principales datos del problema (ntimero de celdas, grados de
libertad,...), los autovalores calculados, el valor por celda de los flujos y la potencia, y
en el caso de reactores tridimensionales el perfil axial de potencia.



= archivo.vtk. Contiene los valores de los flujos y la potencia en los nodos del problema
para su visualizacién en programas como Paraview o Visit.

= archivo.eps. Dibujo de la malla que hemos utilizado en la resolucién del problema. Este
archivo se recomienda obtener solo en casos bidimensionales.

» archivo.log. Contiene informacién respectiva a la resolucién del problema de autovalo-
res: tipo de resolvedor, precondicionador, niimero de iteraciones, niimero de productos
matrix-vector, tiempo de resolucion, etc, ...

8. Ejemplos

Consisten en una serie de reactores nucleares benchmark interesantes para estudiar tanto
el flujo como la potencia de neutrones. A continuacién se muestran los resultados para cada
uno de los casos interesante a estudiar tras la ejecucién de los problemas con el programa

FEMFFUSION.

1D: Ejemplo de un reactor unidimensional de 2 cm resuelto con condiciones de contorno
de vacio y un solo grupo de energia. La solucién para las aproximaciones SP;, SP3 y SPs

pueden observarse
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en la Figura 1 junto a una referencia.
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Figura 1: Flujo escalar para la losa homogénea 1D.
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2D_BIBLIS: Se trata de un benchmark cléasico de difusién neutrénica con caracteristicas de tablero de
ajedrez [14]. Resuelto con aproximaciones SP1, SP3 y SP5. La solucién para los primeros
modos puede observarse en la Figura 2.
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Figura 2: Potencia neutrénica para los cuatro modos en el reactor BIBLIS 2D.
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2D_C5G7: El benchmark numérico 2D C5G7 de la NEA para célculos deterministicos de transporte

a nivel de pin sin homogenizacién espacial (Figura 3). Para mds informacién detallada
sobre este benchmark, puede consultarse la referencia [15].

Power_eigl P ia2
E 1.56+00 EY_E;%%
=1.16+00 k. .01
7.3e-01 0.06+00
3.6e-01 6.86-01
0.0e+00 -1.4e+00
(a) Primer Modo (b) Segundo Modo
Power_eig3 Power_eigd
E 1.3e+00 E 1.4e+00
=6.76-01 _§7.5e-01
0.0e+00 “1.00-01
-6.7e-01 -5.5e-01
-1.3e+00 -1.2e+00

(c) Tercer Modo (d) Cuarto Modo

Figura 3: Potencia neutrénica calculada con las SP3 para los 4 primeros modos en el reactor bidimen-
sional C5G7.
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3D_IAEA: Un benchmark 3D clésico con geometria rectangular (Figura 4). Para méas informacién
detallada sobre este benchmark, puede consultarse la referencia [16].
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Figura 4: Potencia neutrénica en el plano mital para los primeros modos del reactor tridimensional
IAEA.
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3D_VVER440: Un reactor hexagonal 3D (Figura 5). Para mds informacion detallada sobre este bench-
mark, puede consultarse la referencia [17].
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Figura 5: Potencia neutrénica en el plano mitad del reactor tridimensional VVER440.

9. Proyectos Relacionados

El c6digo FEMFFUSION estd financiado parcialmente por los siguientes proyectos:

= CORTEX project from the Euratom Research and Training Programme 2014-2018 under
grant agreement No 754316.

» Grant NEUCONCEPT PDC2021-121667-100 financed by MCIN/AEI /10.13039/501100011033
and by the European Union Next GenerationEU/PRTR

» Grand PAID-10-19 and SP20180095 by Universitat Politécnica de Valéncia.
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