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Introduction

La physique nucléaire est la science dédiée a 1'étude des composants de la matiére que sont les
noyaux des atomes. Elle cherche a décrire leur structure, les rayonnements qu’ils émettent et leurs
interactions avec les autres particules. Son champ d’application est tres vaste et inclut des domaines
aussi différents que l’astrophysique, pour 'étude de la fusion au sein des étoiles, la radiothérapie,
I'imagerie a résonance magnétique nucléaire (IRM), la géologie et 1’archéologie, pour la datation au
carbone 14, et bien d’autres. Dans cette these, nous nous intéresserons principalement a la neutro-
nique, qui emploie les résultats de la physique nucléaire pour 1’étude des interactions entre les neu-
trons et les noyaux. Elle permet notamment d’expliquer les processus a l'origine de la production
de chaleur, transformée ensuite en électricité, dans les réacteurs nucléaires, tels les Réacteurs a Eau
Pressurisée (REP) du parc frangais.

Plus généralement, la neutronique s’intéresse au cheminement des neutrons dans la matiére et a
toutes les réactions qui en découlent, comme par exemple la capture d"un neutron par un noyau, qui
peut avoir pour conséquence la désexcitation du noyau composé formé par émission de rayonne-
ment ou par fission. La quantification de ces phénomenes nécessite de disposer de données de base,
parmi lesquelles figurent les sections efficaces, qui indiquent les probabilités d’interaction entre les
neutrons et un noyau donné, les taux de décroissance radioactive, qui caractérisent les vitesses de
désintégration des noyaux instables, la nature des fragments produits lors d'une fission, 1'énergie
des rayonnements émis, etc. Les données nucléaires regroupent I’ensemble de ces quantités et sont
de ce fait indispensables a la bonne description des interactions entre les neutrons et la matiere.

Les manifestations macroscopiques de la physique nucléaire sont potentiellement source de dan-
gers pour ’homme et son environnement, et sont par conséquent soumises a la surveillance de 1’Etat.
Ainsi, I'Institut de Radioprotection et de Stireté Nucléaire (IRSN) est un établissement public chargé
de fournir I'expertise technique requise pour 1’évaluation de ces risques. Pour remplir au mieux cette
fonction, I'Institut doit étre en mesure de décrire finement les processus en jeu, ce qui nécessite de dis-
poser de données nucléaires de qualité. Afin de contribuer a leur amélioration, I'IRSN meéne donc une
activité de recherche sur ce sujet. C’est dans ce cadre que le présent doctorat a été proposé au sein du
Laboratoire de Neutronique des Réacteurs (LNR), qui appartient au Service Neutronique et Criticité
(SNC). Le SNC a pour missions, entre autres, de mener des études appliquées concernant 1’apprécia-
tion et la prévention des risques de criticité, c’est-a-dire d’apparition d’une réaction en chaine non
maitrisée dans une installation nucléaire, ainsi que de caractériser la puissance thermique dégagée
par les cceurs de réacteur et de produire des données neutroniques de qualité, utilisables par les
autres services de I'IRSN. Les données nucléaires étant particulierement essentielles a ses activités,
c’est ce service qui est en charge de leur étude.

Les données nucléaires

Bien que la neutronique soit une discipline étudiée depuis plusieurs décennies, il reste un nombre
notable de noyaux et de réactions pour lesquelles les quantités intéressantes sont insuffisamment,
voire absolument pas, connues expérimentalement [1]. Afin de pouvoir effectuer des simulations
numériques, il est cependant nécessaire de disposer de valeurs pour ces quantités. La physique nu-
cléaire doit alors étre capable de fournir des modeéles permettant de compléter, ou de corriger, les me-
sures expérimentales : c’est ce que 1'on appelle 1'évaluation des données nucléaires. Généralement,



les modeles physiques mis en place dépendent de parametres que la complexité des mécanismes
en jeu a l’échelle nucléaire ne permet pas de calculer directement. On se contente donc d’ajuster les
valeurs de ces parameétres afin de reproduire les mesures expérimentales. Le processus d’évaluation
consiste ainsi en un aller-retour entre 1’expérience et la modélisation, qui permet in fine de produire
les données nucléaires nécessaires aux calculs, sur tous les domaines d’énergie utiles. Ce domaine
de recherche reste tres actif, car les évaluations existantes présentent encore de nombreux défauts,
comme par exemple l'existence de discontinuités entre différents intervalles d’énergie : elles néces-
sitent donc une amélioration qui peut étre apportée par la réalisation de nouvelles expériences ou la
modernisation des modéles utilisés.

D’un point de vue pratique, les données nucléaires évaluées doivent permettre aux logiciels de
calcul qui modélisent des systemes complexes de bien rendre compte de la réalité physique. Avant
de pouvoir les utiliser, elles doivent donc étre vérifiées et testées. A cette fin, sont utilisés des dis-
positifs expérimentaux qui sont tres finement modélisés tout en étant suffisamment complexes pour
étre proches des cas intéressants en pratique : on parle d’expériences intégrales, ou benchmarks. Les
parameétres caractérisant le systeme (la hauteur d’eau dans le cceur, la position des barres de controle,
etc.), ainsi que certaines valeurs d’intérét, comme le facteur de multiplication effectif k, 7 dans le cas
des expériences de criticité, sont mesurés expérimentalement avec une grande précision. La qualité
d’une évaluation est alors jugée par sa capacité a reproduire les valeurs d’intérét lorsqu’elle est utili-
sée en entrée du modele. Pour valider complétement une évaluation d’un noyau, il est nécessaire, la
plupart du temps, d’employer plusieurs de ces expériences, soigneusement sélectionnées en fonction
de leur sensibilité aux données de ce noyau.

Les bibliotheques de fichiers évalués

Une fois évaluées, les données nucléaires sont mises a la disposition de la communauté des utili-
sateurs dans des bibliotheques de fichiers. Historiquement, chaque laboratoire créait ses évaluations
en fonction de ses besoins spécifiques et les écrivait dans son propre format, ce qui ne facilitait évi-
demment pas les collaborations. Afin de pouvoir aisément échanger et comparer les fichiers évalués,
un format commun a été élaboré dans les années 1960 et, aujourd’hui, la tres grande majorité de ces
fichiers sont fournis dans le format ENDF (Evaluated Nuclear Data File) [2]. Seul le Lawrence Livermore
National Laboratory continue a maintenir son propre format, connu sous I’acronyme ENDL (Evaluated
Nuclear Data Library), qui, a notre connaissance, n’a plus qu'un usage interne a ce laboratoire.

Le développement et la maintenance du format ENDF sont réalisés par le National Nuclear Data
Center du Brookhaven National Laboratory (Etats-Unis), sous la responsabilité du Cross Section Evalua-
tion Working Group (CSEWGQG). La version actuelle de ce format, ENDF-6, date de 1990 [2]. Dans cette
version, une évaluation pour un matériel donné, qui peut contenir soit un seul, soit plusieurs iso-
topes, est désignée par le symbole MAT suivi d"un numéro caractérisant ce matériel : par exemple
les évaluations de 2°U sont notées MAT 9228. Cette évaluation contient toutes les données nucléaires
disponibles pour le matériel en question, qui sont rangées dans des fichiers selon leurs types. Chaque
fichier est désigné par le symbole MF suivi d"un numéro. La table 1 (tirée de [3]) dresse une liste des
différents fichiers existants et de I'information qu’ils contiennent. Dans la présente these, nous nous
intéresserons principalement aux fichiers MF 2, MF 3, MF 4 et MF 7 qui seront décrits plus en détail
aux moments opportuns. Précisons simplement dés maintenant que les parametres de résonance du
tichier MF 2 sont utilisés pour reconstruire les sections efficaces, dans le cas ot le matériel est a la
température du zéro absolu (0 K). Enfin, un fichier MF peut étre a son tour divisé en sections, cha-
cune contenant les données pour une réaction particuliere. Ces sections sont repérées par le symbole
MT suivi du numéro identifiant la réaction associée. Par exemple, la séquence MAT 9228 MF 4 MT 2
désigne la section contenant les distributions angulaires pour la réaction de diffusion élastique sur le
noyau 2®U.

Le format ENDF a été congu a une époque ot les fichiers étaient encore écrits sur des cartes perfo-
rées et souffre donc des limitations inhérentes a cette technologie. La principale est que le nombre de
caracteres par ligne ne peut pas dépasser 80. En conséquence, dans le format ENDEF, chaque nombre
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TABLE 1 — Description des différents fichiers MF du format ENDF-6

Numéro MF | Contenu
1 Informations générales (type de particule, date de 1’évaluation, etc.)
2 Parameétres de résonance
3 Sections efficaces sous forme tabulée
4 Distributions angulaires
5 Distributions de 1’énergie secondaire des particules diffusées
6 Distributions croisées angle - énergie secondaire des particules diffusées
7 Loi de diffusion St (&, B) pour les neutrons dans le domaine thermique
8 Données relatives a la décroissance radioactive et aux produits de fission
9 Multiplicités pour la production de noyaux radioactifs
10 Sections efficaces pour la production de noyaux radioactifs
12a18 Données nucléaires relatives a la production de photons par les réactions
induites par les neutrons
19a22 Données nucléaires relatives a la production d’électrons par les réactions
induites par les neutrons
23a27 Données nucléaires relatives aux réactions photo ou électro-induites
30 a 40 Matrices de covariance

ne dispose que de 11 caracteres pour étre écrit, ce qui inclut aussi 1’écriture du signe, du point dé-
cimal et de 'exposant. La précision numérique des données est ainsi limitée par cette contrainte. Le
format présente d’autres restrictions, par exemple dans sa gestion des identifiants pour les réactions,
puisque le nombre MT ne peut contenir que 3 chiffres. Or, actuellement les 999 combinaisons pos-
sibles sont presque toutes utilisées et il devient donc problématique de définir de nouvelles réactions.
De plus, le format ENDF est tres difficile a lire pour un humain et contient beaucoup d’informations
redondantes, ce qui augmente les risques d’erreur. Pour toutes ces raisons, le Lawrence Livermore Na-
tional Laboratory a commencé le développement d"un format plus moderne appelé GND (Generalized
Nuclear Data) [4]. Un groupe de travail de I’Agence pour 'Energie Nucléaire (AEN) de 'OCDE a été
constitué en 2012 pour proposer un successeur au format ENDF-6 en se fondant sur ce travail. Il est
donc vraisemblable que des évaluations commencent a étre produites en utilisant ce nouveau format
dans un avenir proche (de I'ordre de 5 ou 10 ans).

Etant donné un ensemble de matériels d’intérét, qui peuvent étre mono-isotopiques ou non, une
bibliotheque de fichiers évalués est définie par la donnée d'une unique évaluation recommandée
pour chacun de ces matériels. Aux Etats-Unis, le CSEWG coordonne la préparation des bibliothéques
ENDEF/B. La premiere version, ENDF/B-I, a été créée en 1968 en méme temps que le format ENDEF,
ce qui explique 'analogie des noms. Quant a la version la plus récente, ENDF/B-VIL1, elle est pa-
rue en 2011 [5]. Cependant, ailleurs dans le monde, des évaluations indépendantes sont réalisées et
conduisent a la création d’autres bibliotheques. Parmi les plus utilisées, on trouve les bibliotheques
européennes JEFF (Joint Evaluated Fission and Fusion file), nées de la réunion des bibliotheques JEF
(Joint Evaluated File) et EFF (European Fusion File), qui sont maintenant préparées de maniere collabo-
rative par les pays membres de ’AEN. La bibliotheque JEF-1 date de 1985 et la JEFF-3.1.1 de 2009 [6].
La version la plus moderne, JEFF-3.2, est sortie tres récemment (le 5 mars 2014). Les bibliothéques
JENDL (Japan Evaluated Nuclear Data Library) sont également tres utilisées. Elles sont produites par la
Japan Atomic Energy Agency depuis 1977 et la version JENDL-1. La derniére version, JENDL-4.0, date
de 2010 [7]. Des bibliotheques spécialisées pour des utilisations précises sont également produites,
comme par exemple la JENDL-HE (HE pour High Energy) qui fournit les sections efficaces jusqu’a
3 GeV. Enfin, on peut citer les bibliotheques russes (BROND et ROSFOND) et chinoises (CENDL).
Toutes ces bibliotheques, du moins dans leurs versions les plus récentes, utilisent le format ENDF-6
pour stocker les évaluations.



Les codes de traitement des données nucléaires

Les fichiers évalués fournis par les bibliotheques ne peuvent pas étre utilisés directement par les
logiciels de simulation numérique des différents domaines d’application. Par exemple, les sections
efficaces doivent étre calculées & partir des parametres de résonance présents dans les fichiers au
format ENDF-6, puis portées a la température souhaitée avant d’étre exploitables par les logiciels de
calcul. Cette derniére étape revient a prendre en compte l'agitation thermique des noyaux, ce qui se
traduit par 'application d’un effet Doppler sur les sections efficaces. Ce traitement n’est pas trivial et
est majoritairement effectué en amont de ces logiciels par des codes de traitement des données nu-
cléaires. Le plus largement répandu de ces codes est NJOY, qui est développé au Los Alamos National
Laboratory (Etats-Unis) depuis 1974. Au début de ce doctorat, la version la plus récente disponible
était NJOY 99 [8, 9] et, début 2013, est sortie la version modernisée NJOY 2012 [10]. NJOY est un
code modulaire écrit en Fortran 77 pour sa version 99 et Fortran 95 pour sa version 2012. Le fichier
évalué a traiter passe dans différents modules qui se transmettent les informations utiles a I'aide de
fichiers, qui peuvent étre soit dans un format binaire, soit dans des formats textes dérivés du format
ENDEF. Un premier module, RECONR, utilise les parameétres de résonance pour reconstruire les sec-
tions efficaces en fonction de 1’énergie du neutron incident pour un matériel a la température du zéro
absolu. Le module BROADR applique ensuite l'effet Doppler a ces sections pour tenir compte de la
température réelle des noyaux. Le module PURR calcule les tables de probabilité nécessaires pour
tenir compte des résonances non-résolues et le module THERMR permet de simuler l'effet des liai-
sons chimiques au sein du matériel sur les sections efficaces. Si nécessaire, NJOY permet également
de produire des sections multi-groupes, moyennées sur des groupes d’énergie prédéfinis apres pon-
dération par le flux neutronique. Enfin, d’autres modules transforment les données ainsi calculées
pour les mettre dans les formats requis par les logiciels de calcul neutronique.

Il existe d’autres codes de traitement des données nucléaires, qui réalisent les mémes opérations
que NJOY. Parmi ceux datant de la méme époque, on peut citer le systeme PREPRO [11], qui est
actuellement maintenu par I’Agence Internationale de 'Energie Atomique et dont la derniére ver-
sion est sortie en 2012. PREPRO est un ensemble de programmes qui fonctionne également de facon
modulaire. Le programme chargé de reconstruire les sections efficaces est RECENT, dont la version
initiale date de 1979. Celui chargé de calculer I'effet Doppler est SIGMA1, qui date de 1973. Le Oak
Ridge National Laboratory possede un logiciel similaire, AMPX [12], qui est également une collection
de programmes et est développé depuis le début des années 1970. AMPX est toujours activement
maintenu et amélioré. En France, le Commissariat a I'Energie Atomique (CEA) a développé le code
de traitement CALENDF [15], qui est plus orienté vers la production de tables de probabilité. Ces
dernieres années, de nouveaux codes ont vu le jour, comme le systéme GALILEE [14], actuellement
en développement au CEA, ou FUDGE [13] développé au Lawrence Livermore National Laboratory et
permettant notamment de traiter le nouveau format GND. Cette énumération met en lumiere un
regain d’intérét au sein de la communauté internationale pour la problématique du traitement des
évaluations de données nucléaires. Cela est cohérent avec une activité accrue pour améliorer la qua-
lité des données de base, notamment de leurs incertitudes, en vue d’une meilleure estimation des
biais induits sur les cas d’applications industrielles.

Motivations pour le lancement de ce doctorat

L'effet Doppler sur les sections efficaces est rigoureusement exprimé comme étant 'intégrale des
sections au zéro absolu multipliées par le noyau de Solbrig (nous aurons 'occasion d’y revenir en
détail). Les deux codes dont nous disposons, NJOY et PREPRO, utilisent le méme algorithme pour
effectuer cette opération, qui consiste a commencer par linéariser la section au zéro absolu avant de
lI'intégrer. C’est également la procédure employée dans AMPX, qui est indirectement utilisé a 'IRSN,
via le systeme de codes SCALE [16], pour les calculs de physique des réacteurs et de criticité. Cet
algorithme date du milieu des années 1970, a peu prés comme les méthodes employées dans ces trois
codes pour la reconstruction des sections au zéro absolu. Ainsi, NJOY 99 (la version la plus récente
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disponible au commencement de ce doctorat) ne permet pas de traiter le formalisme RML (R-Matrix
Limited), qui est le plus général (et le plus récent) des formalismes disponibles dans le format ENDF-6
pour la reconstruction des sections !.

Du point de vue de la stireté nucléaire, il est important de disposer de plusieurs codes de traite-
ment des données afin d’étre en mesure d’effectuer des comparaisons, non seulement pour détecter
des erreurs éventuelles, mais aussi pour pouvoir estimer les biais induits par le traitement sur les
résultats finaux. Pour illustrer ce point, on peut citer une étude de 1985 [17] dans laquelle différents
codes ont été testés sur une méme évaluation et ont donné des résultats completement dissemblables
(les différences pouvant atteindre plusieurs ordres de grandeur). Or, les trois principaux codes utili-
sant des méthodes analogues pour la reconstruction et le calcul de I'effet Doppler, les comparaisons
les mettant en jeu ne seront pas pertinentes pour évaluer les impacts de ces deux étapes du traite-
ment. Il est notamment légitime de se demander quel est l'effet sur la précision finale di a I'emploi
d’une linéarisation dans le calcul de I'effet Doppler, qui est fondamental pour garantir la stireté des
réacteurs nucléaires.

Le présent doctorat a donc été mis en place avec comme objectif principal de développer de nou-
velles méthodes numériques pour le traitement des sections efficaces qui soient indépendantes de
celles des codes existants. Plus particulierement, nous souhaitons étudier I'impact de la linéarisation
préliminaire au calcul de I'effet Doppler sur la précision du résultat final, mais aussi étre capables
de reconstruire les sections efficaces au zéro absolu quel que soit le formalisme souhaité. Pour le
premier point, I'idée a consisté a développer une nouvelle méthode de calcul de I'effet Doppler qui
ne nécessite pas de linéarisation préalable et qui fournisse donc des résultats indépendants de ceux
de NJOY, PREPRO et AMPX. La confrontation des résultats a ainsi permis de mesurer 1'impact de
cette linéarisation. Pour le second point, dans un souci de polyvalence, nous avons choisi d’implé-
menter la reconstruction en utilisant le formalisme général de la matrice R, ce qui permet ensuite de
retrouver n'importe quel formalisme en appliquant les approximations adéquates. En outre, dans le
domaine de la stireté nucléaire, il est fondamental de bien controler I’erreur commise tout au long des
différentes étapes du traitement des données nucléaires. C’est pourquoi nous avons commencé, dans
le cadre de ce doctorat, le développement d"un code de traitement des données nucléaires, appelé
GAIA, dans lequel les méthodes numériques que nous avons mises au point sont implémentées, et
qui est capable de réaliser toutes les étapes indispensables a la production de certains fichiers d’entrée
pour les logiciels de calcul neutronique. A terme, le code GAIA permettra ainsi d’étudier I'impact du
traitement des données nucléaires sur la précision du résultat final dans les calculs de neutronique,
mais aussi de mieux identifier 1’origine des écarts pouvant exister entre différents codes. C’est un en-
jeu important pour évaluer la qualité de ces calculs qui seront par la suite utilisés dans les expertises
de stireté nucléaire.

D’autres motivations existent pour le développement d'un nouveau code de traitement. Il faut
d’abord rappeler que les codes NJOY, PREPRO et AMPX sont écrits en Fortran, langage populaire
a I’époque de leur création mais quelque peu tombé en désuétude depuis. Il est donc intéressant
de développer une nouvelle génération de codes utilisant des langages plus modernes, comme par
exemple le langage orienté objet C++. Plus généralement, 'IRSN souhaite faire de GAIA un outil
flexible, par exemple en garantissant qu’il soit indépendant du format utilisé par les évaluations, afin
de préparer le remplacement de ENDF par GND, ou encore en le rendant compatible avec certains
modules d’autres logiciels. Enfin, disposer d"un code capable de traiter tous les formalismes permet
de contribuer au travail des évaluateurs en leur fournissant un outil utile pour tester finement les
effets des différentes parties des nouvelles évaluations.

En résumé, les objectifs de ce doctorat sont :
— de développer des méthodes numériques indépendantes de celles des codes existants pour les
différentes étapes du traitement des sections efficaces et les implémenter dans GAIA. Ces étapes
incluent notamment la reconstruction des sections au zéro absolu pour tous les formalismes en-

1. Cette restriction a été levée dans NJOY 2012.



visageables, le calcul de I'effet Doppler sur ces sections, sans utiliser de linéarisation préalable,
ainsi que la génération d’'une grille d’énergie suffisamment fine pour permettre l'interpolation
linéaire des sections efficaces entre ses points;

— de comparer les résultats obtenus par GAIA a ceux des codes existants a chaque étape, afin de
commencer a valider nos méthodes, mais également afin de vérifier I’exactitude de ces codes et
de controler la précision des résultats;

— de disposer d’un outil capable de mesurer I'impact du traitement employé pour les données
nucléaires sur les résultats finaux des calculs neutroniques ;

— de construire les premiers composants du code de traitement des données nucléaires GAIA,
écrit en C++, flexible, indépendant du format utilisé pour les bibliotheques de fichiers évalués
et pouvant étre utilisé pour traiter les évaluations les plus modernes.

Structure et méthodologie de la these

Cette these est organisée en cinq chapitres, en plus de la présente introduction et de I'inévitable
conclusion dans laquelle quelques perspectives seront également développées. Le premier chapitre
présente en détail la théorie de la matrice R, utilisée pour reconstruire les sections efficaces, ainsi que
les différentes approximations qui en découlent. Le lecteur familier avec cette théorie pourra le passer
en premiére lecture.

Dans le second chapitre, nous nous intéressons a la reconstruction des sections efficaces au zéro
absolu a partir des parametres de résonance fournis dans les fichiers évalués. L'implémentation dans
GAIA de la reconstruction a partir du formalisme général de la matrice R, sans approximation, est
présentée. Cette implémentation a nécessité 1’élaboration d’une nouvelle méthode de calcul de la
matrice R, que nous avons appelée la décomposition ST. A partir de I'implémentation du formalisme
général, la reconstruction avec le formalisme Reich-Moore, éventuellement sous la forme restreinte
proposée par le format ENDEF, peut étre effectuée en appliquant les approximations adéquates. Dans
le domaine des résonances non-résolues, seul le calcul des sections infiniment diluées a été implé-
menté. Afin de valider notre approche, les sections efficaces reconstruites par GAIA ont été compa-
rées a celles reconstruites par NJOY 99 et PREPRO pour tous les fichiers évalués des bibliotheques a
notre disposition, a I’exception de ceux utilisant le nouveau formalisme RML. Pour les fichiers éva-
lués utilisant ce formalisme, GAIA a été testé en le comparant avec NJOY 2012 et le logiciel SAMMY
[18]. Dans la grande majorité des cas, ’accord entre GAIA et les codes existants est tres bon.

Le troisieme chapitre est consacré au calcul de I'effet Doppler sur les sections au zéro absolu. La
théorie et les algorithmes existants sont présentés. Une méthode de référence, permettant le calcul
de I'effet Doppler de maniére treés précise mais tres lente, a été élaborée et validée. Deux méthodes
de calcul fondées sur 1'utilisation des quadratures de Gauss sont présentées mais se sont avérées étre
trop lentes pour étre utilisables en pratique. Une nouvelle méthode a donc été développée, basée sur
I'algorithme de transformée de Fourier rapide. Cette méthode a été validée grace a la méthode de
référence dans les cas des noyaux 2U et 2U. La comparaison avec NJOY 99 suggere qu’elle permet
d’obtenir des résultats plus précis en des temps de calcul comparables. Nous avons également adapté
cette méthode au cas ot I'influence des liaisons chimiques de la matiere sur l'effet Doppler ne peut
pas étre négligée.

Le quatriéme chapitre aborde le sujet des sections efficaces différentielles. Nous exposons d"abord
I'implémentation dans GAIA du calcul des sections différentielles angulaires a partir des parametres
de la matrice R, en utilisant la formule de Blatt et Biedenharn. Cette implémentation a été testée,
par comparaison avec NJOY 2012, sur les fichiers évalués employant le formalisme RML. La théorie
permettant d’appliquer I'effet Doppler aux sections double-différentielles (en angle et en énergie se-
condaire) est rapidement décrite. Dans GAIA, elle n’a été implémentée que dans le cas ot les liaisons
chimiques doivent étre prises en compte, en utilisant la loi de diffusion S(«, ). Nous finissons par
une application pratique : dans le cadre d"une collaboration avec 'Institut Laue-Langevin, GAIA a
été utilisé afin de traiter des mesures expérimentales de S(a, §) pour I'eau légere et lourde. Les résul-
tats sont présentés, méme s’il ne s’agit que d’une premiere approche et en aucun cas d’une nouvelle
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évaluation.

Enfin, dans le cinquiéme et dernier chapitre, nous décrivons la méthode utilisée pour générer une
grille d’énergie entre les points de laquelle les sections efficaces peuvent étre obtenues par interpo-
lation linéaire. Cette méthode est validée par quelques tests, qui sont également menés avec NJOY
dans un souci de comparaison. A ce stade, nous disposons de l'information minimale permettant de
créer des fichiers d’entrée pour les logiciels de calcul neutronique MCNP et MORET. De tels fichiers
ont donc été générés, avec NJOY et avec GAIA, pour étre ensuite utilisés dans des simulations sur
des cas réels. Cela a permis de vérifier d"une part, que notre approche fonctionne et, d’autre part, que
les deux traitements donnent des résultats semblables.

Signalons pour terminer que le travail effectué durant ce doctorat a fait 1’objet de deux publica-
tions, 'une parue dans Nuclear Data Sheets [19] et 1’autre acceptée pour publication dans Nuclear
Science and Engineering [20]. La collaboration avec 1'Institut Laue-Langevin fera également 1'objet
d’une publication, qui est actuellement en cours de soumission.






Nomenclature

Dans ce manuscrit, nous avons fait le choix de traduire systématiquement les noms de tous les
concepts théoriques. Le lecteur peut étre accoutumé soit a leurs noms anglais, soit a des traductions
différentes. Afin de réduire les difficultés de lecture, nous donnons ici une liste des traductions qui

sont utilisées dans le manuscrit.

Nom anglais

Traduction frangaise utilisée

level matrix
channel
channel radius
saddle point channel
penetrability factor
shift factor
hard-sphere scattering phase shift
background cross sections
resonance shape
Doppler broadening

matrice des niveaux
canal
rayon du canal
canal de col

facteur de pénétrabilité

facteur de décalage

déphasage de diffusion sur sphere dure
sections efficaces complémentaires

silhouette de résonance
élargissement Doppler
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Chapitre 1

Théorie de la matrice R

1.1 Les réactions nucléaires

1.1.1 Présentation générale

Nous nous intéressons aux interactions pouvant avoir lieu lorsqu’une particule est envoyée sur
un noyau cible. Ce noyau est composé de neutrons et de protons, liés entre eux par la force forte.
Pour les applications nous intéressant, a savoir principalement la physique des réacteurs, la particule
incidente est un neutron.

La mécanique quantique nous enseigne que le noyau cible peut étre considéré comme un puits
de potentiel, avec ses A nucléons répartis sur des orbites. L'interaction de ce puits de potentiel avec
un neutron incident peut prendre deux formes [21]. Dans le cas le plus simple, 'onde associée au
neutron peut simplement étre diffusée par la barriere de potentiel. Il n’y a alors pas pénétration du
neutron dans le noyau, et le neutron conserve son énergie dans le référentiel du centre de masse.
C’est une diffusion potentielle élastique. Comme le neutron ne pénétre pas dans le noyau, on dit
qu’il s’agit d’une réaction directe. Un autre type d’interaction est possible : le neutron peut tomber
dans le puits de potentiel. Dans le domaine d’énergie de la physique des réacteurs, c’est-a-dire en
dessous de quelques dizaines de MeV, le modele du noyau composé est bien adapté pour rendre
compte de ce cas. D’apres ce modele, apres pénétration du neutron dans le noyau cible, nous obte-
nons un état excité d’un noyau composé contenant A + 1 nucléons. L'énergie d’excitation est égale a
I'énergie cinétique E du systeme neutron incident - noyau cible dans le référentiel du centre de masse
additionnée de l'énergie de liaison S, du nouveau neutron dans le noyau A + 1. Si on note M(A) et
M(A + 1) les masses respectives des noyaux A et A + 1, et m, la masse du neutron, on a :

Sn = (M(A) +my, — M(A+1))c? (1.1)

La formation du noyau composé dans son état excité n’est que la premiere phase de la réaction nu-
cléaire. Lors d'une deuxiéme phase, le noyau composé va se désexciter pour retomber sur son état
fondamental, plusieurs mécanismes de désexcitation étant possibles. Il faut noter que le neutron in-
cident interagit avec un grand nombre de nucléons du noyau A lors de la formation du noyau com-
posé. L'énergie S, + E, apportée est donc répartie sur un nombre important de nucléons, ce qui a
pour conséquence que le noyau composé A + 1 perd la mémoire de ses conditions de création, et
donc que le mode de désexcitation en est indépendant. Nous pouvons passer en revue quelques uns
des mécanismes de désexcitation les plus importants. Pour commencer, le noyau A + 1 peut émettre
un neutron, laissant un noyau résiduel & A nucléons. On parle alors de diffusion résonnante (par op-
position a la diffusion potentielle déja présentée), cette diffusion est élastique si le noyau A est laissé
dans son état fondamental, et inélastique s’il est laissé dans un état excité. La diffusion inélastique
n’est possible que si 1’énergie cinétique E, est supérieure ou égale a 1’énergie du premier niveau ex-
cité du noyau A, on dit qu’il s’agit d"une réaction a seuil. Une autre fagon pour le noyau A 4 1 de se
désexciter consiste a émettre un ou plusieurs rayons 7y pour revenir sur son fondamental. Dans ce cas
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la réaction finale s’écritn + A — v + (A + 1) ou, en forme abrégée, (n,y). Il s’agit d'une réaction de
capture radiative. Le noyau composé peut aussi se désexciter en se scindant en plusieurs fragments.
Ce mécanisme ne concerne que les noyaux les plus lourds, pour A supérieur a 230 environ. Il s’agit de
la réaction de fission. Il existe encore d’autres modes de désexcitation, chacun correspondant a une
réaction nucléaire, comme par exemple 1"émission d"un proton, d'une particule & ou de plusieurs
neutrons pour ne citer que quelques uns des plus courants.

Cette présentation est simplifiée. En réalité, la diffusion potentielle élastique n’est pas la seule
réaction directe pouvant se produire et d’autres types de mécanismes, tenant le milieu entre réaction
directe et formation d’un noyau composé, existent. La particule incidente pénetre alors dans le noyau
cible et le systéme composite ainsi formé se désexcite avant d’avoir perdu la mémoire de sa formation.
Ces réactions sont décrites par le modéle du pré-équilibre.

1.1.2 Définition de la section efficace

Les réactions nucléaires sont gouvernées par la mécanique quantique et sont donc des phéno-
menes intrinsequement aléatoires. En conséquence, il est fondamental de pouvoir quantifier la pro-
babilité qu'une réaction donnée ait lieu entre le neutron incident et le noyau cible. Commencons par
une modélisation trés simple. Soit un flux unidimensionnel de particules ponctuelles dirigé vers un
détecteur plan de surface X, orienté perpendiculairement au flux. Ce détecteur contient N, noyaux
cibles que I'on considere étre des disques de rayon R. On peut aisément calculer la probabilité P
qu’une particule donnée entre en collision avec une cible, c’est le rapport de la surface occupée par
les cibles a la surface totale du détecteur : P = N 7tR?/X. On pose ¢ = 7tR? la surface d"un noyau
cible. Le taux de collisions [22], c’est-a-dire le nombre de collisions observées par unité de temps, est :

ou F = npv, avec np la densité de particules dans le flux incident et v leur vitesse moyenne. La
probabilité d’interaction peut donc ici étre quantifiée par la grandeur ¢ qui est la section d"une cible
et a donc la dimension d’une surface. Malgré la simplicité de cet exemple, cette derniére remarque
est trés générale : on exprime la probabilité qu'une réaction entre deux corps ait lieu sous la forme
d"une section efficace de réaction, communément notée o, dont 1'unité est le barn (b). Par définition
1b = 10~24cm?. L'équation 1.2 sert de définition dans le cas général pour la section efficace de réaction,
quand ‘% est le nombre de réactions ayant lieu par unité de temps [23]. Quand ‘%] est le nombre total
d’interactions entre la particule incidente et la cible par unité de temps, on parle de section efficace
totale. Dans 1’équation 1.2, 0 s’exprime en b, F en b~ls71 tenset N et N. sont sans dimension.

Il est également possible de ne prendre en compte que les réactions dont 1'un des produits arrive
dans une zone angulaire d() autour d'un angle solide () (d() est en stéradians). Si on note dn le
nombre de particules détectées dans cette zone élémentaire par unité de temps (dn est donc en s~ 1),
on peut alors définir la section efficace différentielle angulaire g—g par:

do
dn = F N, 10 dQ (1.3)
On a alors la relation :
c= [ 40 (1.4)
) 4O '

Dans le cas qui nous intéresse, c’est-a-dire l'interaction entre une particule incidente et un noyau cible,
la section efficace de réaction est une fonction de I’énergie cinétique de la particule dans le référentiel
du noyau. Cette section dépend de la nature du noyau cible, mais aussi du type de réaction considéré.
La section de fission ne sera pas égale a celle de diffusion élastique pour le méme noyau par exemple.
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1.1.3 Le phénomeéne de résonance

Lorsqu'un noyau composé est formé, nous pouvons observer un phénomene de résonances. Il y
a en effet couplage entre le neutron incident, qui est caractérisé par une énergie incidente continue, et
le noyau composé dont les niveaux d’énergie forment un spectre discret. Quand l'énergie incidente
prend une valeur correspondant a la transition vers un niveau d’énergie du noyau A + 1, on assiste
a un brusque maximum de la probabilité de réaction (c’est-a-dire de la section efficace). C’est ce
que l'on appelle une résonance. Notons que l'interaction entre le neutron et un niveau d’énergie
donné ne peut pas toujours avoir lieu a cause des regles de conservation des nombres quantiques. La
correspondance entre I'énergie incidente et un niveau d’énergie n’'implique donc pas nécessairement
un phénomene de résonance. Ces résonances structurent la courbe représentant la section efficace en
fonction de l'énergie en y faisant apparaitre un ensemble de pics.

=leV
_____________________ :;_é.:;’_ < < (\ i (excited level)
...... e g e
P . 2 34 @
exc DI ¢
. x5 ¢
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A +ZlX (compound nucleus)

FIGURE 1.1 — Réaction avec formation d"un noyau composé

Pour étre plus précis, on peut considérer la figure 1.1, extraite de réf. [3]. On considere la réaction
entre un neutron incident et le noyau cible 4 X, ce systéme ayant une énergie cinétique e,y dans le
centre de masse. Lors de cette réaction, le noyau composé 4 "' X est créé. Le schéma représente les
niveaux d’énergie de ces deux noyaux. La création du noyau composé est ici possible quelle que
soit eex, car I'énergie de liaison d’un neutron dans ledit noyau est Si(A+1,Z) > 0. Comme nous
l'avons vu précédemment, le noyau composé est créé dans un état excité, son énergie d’excitation
étant e.xc + Sy (A +1, Z), c’est-a-dire I'énergie gagnée par 1’ajout d"un neutron plus 1’énergie cinétique
apportée par le neutron. Si cette énergie correspond a la position d’un niveau d’énergie du noyau
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composé, alors on peut observer une résonance. Plusieurs modes de désexcitation sont représentés
sur ce schéma. Les fleches 1 et 2 indiquent une désexcitation par émission d’un neutron, c’est-a-dire
une diffusion résonnante. On retombe alors sur le noyau initial A. La fleche 1 ramene A a son niveau
fondamental et correspond donc a une diffusion élastique, alors que 2 donne un noyau A excité et
correspond donc a une diffusion inélastique. Les fleches 3 indiquent une désexcitation par émission
de photons, le noyau résiduel étant alors A 4 1 sur un niveau moins excité. Enfin, les deux fleches 4
indiquent la création de deux fragments, ce qui correspond a une fission.

D’apres le principe d’incertitude de Heisenberg, le niveau excité i, d’énergie E;, du noyau com-
posé a une durée de vie finie 7; et donc une largeur en énergie non nulle. Plus précisément, si on
note 7; cette largeur, on a la relation bien connue 7; =~ /7. Du fait de cette largeur, une résonance
du noyau a une influence sur la structure de la section efficace a toute énergie, bien que cette in-
fluence devienne rapidement négligeable lorsque I'on s’éloigne de 1’énergie E;. Cela signifie que si le
noyau composé a des niveaux avec une énergie juste en dessous de S,(A + 1, Z), alors ces niveaux
auront une influence non négligeable sur les sections efficaces bien que les résonances associées cor-
respondent a des valeurs négatives de 'énergie cinétique du neutron incident. De telles résonances
sont appelées des résonances négatives. La situation correspondante est illustrée sur la figure 1.1.

A mesure que l'énergie d’excitation augmente, les niveaux ont tendance a se resserrer et leur
largeur a augmenter. Au-dela d’une certaine énergie, les niveaux voisins se recouvrent donc comple-
tement. Le spectre des niveaux du noyau composé cesse alors d’étre discret et devient continu, on dit
que l'on a atteint le domaine du continuum. Les phénomeénes de résonance sont alors masqués dans
ce domaine. Dans la zone d’énergie qui précede le continuum, les niveaux d’énergie ne se recouvrent
pas encore completement mais deviennent si resserrés que la résolution des méthodes expérimentales
ne permet plus de les distinguer. Cette zone est appelée la zone des résonances non-résolues. Notons
que dans cette zone, contrairement a ce qui se passe dans le continuum, les résonances continuent de
structurer la section efficace, mais I’absence de données mesurées ne permet pas de les tracer précisé-
ment. Pour les noyaux intermédiaires et lourds, il est alors possible de tirer parti du grand nombre de
résonances dans cette zone pour utiliser une approche statistique donnant les lois de répartition de
I'espacement entre résonances et de leurs largeurs. Cela permet de calculer les sections efficaces sous
forme de tables de probabilité, qui donnent la probabilité que la section soit dans une certaine bande
de valeurs pour un intervalle d’énergie donné, ou plus simplement de calculer les valeurs moyennes
des sections sur un grand nombre de résonances.

On peut donc distinguer plusieurs zones d’énergie lorsque l'on trace une section efficace de ré-
action en fonction de I’énergie cinétique du neutron incident. Ces zones sont indiquées sur la figure
1.2 dans le cas de la section de capture de 23U. La premiére zone correspond aux énergies cinétiques
en dessous du premier niveau d’énergie accessible du noyau composé. Dans cette zone la section
efficace de capture est en 1/v, avec v la vitesse du neutron incident (notons que la section élastique
est, quant a elle, environ constante dans cette zone). La seconde zone balaie la région des niveaux
d’énergie, on y observe les phénomenes de résonance ce qui explique la forét de pics. Cette zone est
appelée région des résonances résolues (RRR). On peut considérer que la zone en 1/v fait partie de la
région des résonances résolues. Ensuite arrive la zone d’énergie ot1 ’espacement entre résonances est
trop faible pour les mesures. Il s’agit de la région des résonances non-résolues (URR, pour Unresolved
Resonance Range en anglais). Le phénomene de résonance existe encore dans cette zone, mais on ne
voit pas de pic car seule une moyenne de la section peut étre tracée. Enfin, la zone correspondant aux
plus hautes énergies est celle du continuum. L'énergie cinétique est suffisamment haute pour que le
neutron arrive dans la zone ot les niveaux d’énergie sont continus. Il n’y a alors plus de phénoméne
de résonance et la section efficace est donc lisse.
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FIGURE 1.2 - Section efficace de capture de 38U a 300 K

1.2 Théorie de la matrice R

1.2.1 Motivations

Les sections efficaces peuvent en théorie étre calculées avec les outils de la mécanique quantique.
Cependant les réactions nucléaires qui nous intéressent ici font intervenir 'interaction forte. Comme
son nom l'indique, celle ci est trop forte pour permettre un calcul basé sur 1'utilisation de perturba-
tions. Il faut ajouter que les forces nucléaires agissant a I'intérieur du noyau ne sont pas précisément
connues. Pour ces raisons, il est difficile en pratique d’obtenir les sections efficaces de réaction par
le calcul. En physique nucléaire, ces sections sont donc mesurées lors d’expériences puis approchées
par des modeéles semi-empiriques.

La théorie de la matrice R est un outil puissant et tres général qui permet de calculer les sections
efficaces sans avoir besoin d’information sur la structure interne du noyau. Bien entendu, les sections
efficaces dépendent de cette structure interne, et certaines propriétés du noyau apparaissent donc
dans I’expression de la matrice R. L'idée est simplement de les traiter comme des paramétres donnés.
Ces parametres contiennent toute 1'information physique et ils sont tabulés dans les librairies de don-
nées nucléaires. Ils sont déterminés a 1’aide de modeles semi-empiriques s’appuyant sur les mesures
expérimentales de sections efficaces. La connaissance de ces parametres suffit alors a reconstruire les
sections efficaces a n'importe quelle énergie. La théorie de matrice R permet donc de traiter le noyau
comme une boite noire.

La principale idée de cette théorie est de décrire les sections efficaces en utilisant les valeurs et
les vecteurs propres correspondant a un ensemble d’états d’énergie. Ces états d’énergie apparaissent
lorsque 1'équation de Schrodinger qui décrit le systéme est résolue avec des conditions aux limites
imposées sur les bords d"une certaine région de 1’espace des phases.
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La théorie de la matrice R a été exposée en détails par Lane et Thomas [24]. Dans la suite de ce
chapitre, nous allons présenter cette théorie en nous appuyant largement sur cet article ainsi que
sur I'ouvrage de Lynn [25]. En ce qui concerne 1’aspect historique, Kapur et Peierls [26] ont été les
premiers a présenter un cadre théorique rigoureux pour décrire les réactions nucléaires et la théorie
de la matrice R, d’abord établie par Wigner et Eisenbud [27], dérive de ce cadre.

1.2.2 Hypotheéses de la théorie

La théorie de la matrice R est une méthode rigoureuse qui ne nécessite qu'un nombre limité
d’hypothéses. Il faut noter que méme si ce formalisme est particulierement adapté a la description de
la formation d’un noyau composé, la théorie permet également de traiter les réactions directes. Voici
la liste des hypothéses nécessaires a 1’établissement de la théorie :

La mécanique quantique non-relativiste s’applique.

Cela signifie qu'une fonction d’onde ¥ décrivant 1’état du systéme vérifie, sur tout 1'espace,

I’équation de Schrodinger :

LY
HY =il (1.5)

ou H désigne le hamiltonien du systeme.

Cette équation contient implicitement les principes physiques de conservation de la probabilité
et de réversibilité du temps.

Notons que la condition de non-relativité est ici appropriée car nous nous intéressons a la phy-
sique nucléaire a basses énergies (typiquement moins de 20 MeV).

La réaction ne forme pas plus de 2 produits.

Cette hypothese est la plus restrictive de toutes. En toute rigueur, il n’est pas possible d’appliquer
la théorie de la matrice R a des réactions dans lesquelles 3 produits ou plus sont formés. Dans notre
cas, cette hypothese est acceptable car nous restons dans la région des faibles énergies ot la rupture
du noyau composé en 3 fragments a peu de chance de se produire.

Il est de plus possible de traiter approximativement le cas d"une réaction avec plus de 2 produits
en la décrivant comme une succession de réactions a 2 produits.

Les processus de création ou de destruction sont négligeables.

Le hamiltonien du systéme ne contient donc ni opérateur de création, ni opérateur d’annihilation.
C’est-a-dire que nous n’avons pas a nous soucier de la quantification du champ électromagnétique.

Cette hypothese revient principalement a exclure les réactions impliquant des photons. Il est

néanmoins possible de décrire également ces réactions moyennant des hypotheses supplémentaires :

— on suppose que le couplage entre les nucléons et le champ électromagnétique est faible (ce qui
permet d’utiliser la méthode des perturbations).

— au plus un photon est supposé présent dans le systéme a un instant donné. A cause de la
faiblesse du couplage, la probabilité de présence de plus d"un photon est de toute fagon tres
petite et peut donc étre négligée la plupart du temps. Ce n’est en revanche pas vrai lorsque que
les regles de sélection des nombres quantiques interdisent les transitions a un seul photon, par
exemple les transitions entre 2 états de spins nuls.

En utilisant les hypothéses ci-dessus, les processus impliquant un photon peuvent étre décrits par
la théorie de la matrice R de la méme facon que les processus n’'impliquant que des noyaux (a com-
prendre au sens large de groupes de nucléons, ce qui inclut les neutrons et les protons seuls).

Cette hypothese disqualifie également les processus de désintégration B et B, qui impliquent la

destruction d’un neutron et la création d"un proton (et vice-versa). Ces processus étant la principale
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manifestation de la force faible dans les réactions nucléaires, les exclure du champ d’études permet
de considérer que les seules forces en jeu sont l'interaction forte et l'interaction électromagnétique.
La parité est donc conservée lors des réactions nucléaires qui sont étudiées ici.

Existence pour toutes les paires ¢ de noyaux d’une distance radiale de séparation 4. finie.

Etant donnée une paire ¢ de deux groupes de nucléons formant des noyaux (a comprendre dans
un sens large car un unique nucléon peut ici étre considéré comme un noyau), la distance radiale
de séparation a. est définie comme la distance au-dela de laquelle il n"y a pas d’action polarisante
sur les nucléons d'un des groupes de la part de l'autre. Cela signifie qu'au-dela de cette distance
de séparation tout potentiel d’interaction au sein de la paire ¢ peut s’écrire comme une fonction ne
dépendant que de la distance radiale : les interactions entre les deux noyaux peuvent s’écrire comme
une force centrale.

Notons que a, est arbitraire, car toute distance plus grande qu'une valeur donnée de a. est éga-
lement une distance radiale de séparation acceptable. Néanmoins pour la dérivation formelle de la
théorie de la matrice R, il est suffisant de garantir I’existence d’au moins une distance a. pour chaque
paire c¢. L'unicité de cette distance importe peu. En conséquence, tous les parametres de la théorie
qui auront une interprétation physique, comme les sections efficaces ou la matrice de collision, ne
devront conserver aucune dépendance en 4.

Pour extraire les énergies des résonances et leurs largeurs des données expérimentales, il est né-
cessaire de disposer d’un ensemble de a, ayant une signification physique, afin de lever l'arbitraire
de la définition. C’est pourquoi dans la suite on considérera que les distances a. sont choisies égales a
leurs valeurs minimales. Dans le cas o1 il n’y a pas d’interaction de Coulomb entre les deux groupes
de nucléons, cette distance minimale est simplement la somme des rayons nucléaires. En effet, au-
dela de cette distance il n’y a plus d’interaction forte entre ces deux noyaux. Si les noyaux sont chargés
en revanche, la force coulombienne va causer I’excitation des nucléons internes a des distances bien
supérieures. Cela étant, ces excitations sont en pratiques assimilables a des perturbations faibles et a.
n’est alors qu'un peu plus grand que la somme des rayons nucléaires.

Dans la suite, pour une paire ¢ de groupes de nucléons, la distance radiale de séparation a. sera
appelée le rayon du canal associé a cette paire.

1.3 L’espace de configuration

1.3.1 Paires séparées

On considere un systeme total de A nucléons, séparés en deux groupes chacun contenant A;
et A nucléons. Si pour chacun des groupes les nucléons sont liés alors ces groupes définissent deux
noyaux, dans les états quantiques a; et a, et avec les spins I; et I. On définit également les projections
de ces spins sur une direction donnée, i; et ip. Cette paire de noyaux est appelée une paire séparée.
Nous verrons ultérieurement comment traiter le cas ot un photon est présent. On parlera de paire de
noyaux quand il n’y a pas de photon et de paire de particules dans le cas général.

Au lieu des deux projections i1 et iy, il est possible de choisir de maniére équivalente deux autres
nombres quantiques pour caractériser I'état de cette paire. On définit le spin de la paire s comme étant
la somme vectorielle des spins I; et I. s prend donc ses valeurs entre |[; — | et I; + I,. Le deuxiéme
nombre quantique nécessaire est alors la projection v de s sur une direction donnée.

Pour compléter cette caractérisation, il est également nécessaire d’avoir des informations sur le
mouvement relatif des deux noyaux dans la paire. Comme nous ne nous intéressons qu’aux faibles
énergies, seuls quelques moments angulaires relatifs peuvent en pratique conduire a une réaction. La
représentation la plus utile est donc de considérer un état avec un moment angulaire orbital relatif /
et sa projection m bien définis. Cet état sera donc constitué d"une superposition d’ondes planes avec
des vecteurs d’onde dans toutes les directions de 1’espace (a hautes énergies, il aurait été plus utile de
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considérer un état comme étant une onde plane ayant une direction de vecteur d’onde définie, mais
contenant toutes les valeurs de ).

Une paire séparée est donc caractérisée par I’ensemble de nombres quantiques ¢ = {a(I;Ip)svim}.
Le symbole « désigne (aqx2) et contient le type et le niveau d’excitation de chaque noyau de la paire.
Pour une représentation alternative de la paire c il est possible d’additionner s et I pour obtenir le
moment angulaire total du systéme J. La projection de | est notée M. La donnée de | et M étant
équivalente a celle de v et m, la représentation de la paire peut devenir ¢ = {«(I1Iy)slJM}.

Pour que les deux noyaux soient considérés séparés, leur distance radiale doit étre supérieure a a,
qui a été défini plus haut. Ce parametre ne dépendant que de « et non des autres nombres quantiques,
on peut le noter a,.

1.3.2 Région interne et canaux

Chaque nucléon ayant 5 degrés de liberté, 3 degrés pour les 3 dimensions spatiales plus 2 de-
grés venant de son spin intrinseque, les A nucléons formant le systeme total occupent un espace de
configuration a 5A dimensions. Cet espace est divisé en plusieurs régions, 1'une d’elles étant la ré-
gion interne, d’autres régions étant appelées les canaux et les régions restantes correspondent a des
situations de 1’espace physique avec une probabilité d’occurrence tres faible (comme, par exemple,
les désintégrations a 3 corps).

La région interne correspond a la situation ot tous les A nucléons sont proches les uns des autres.
Plus précisément, on est dans la région interne si pour chaque paire  de noyaux avec respectivement
A1 et Ay nucléons, la distance radiale 7, entre les deux noyaux est plus petite que le rayon a, corres-
pondant. La région interne est donc bornée par les surfaces r, = a, pour toutes les paires « possibles.
Intuitivement, la région interne correspond donc au noyau composé dans le cas des réactions qui
impliquent sa formation.

Les canaux sont les régions de I'espace de configuration correspondant au cas ot les A nucléons
sont séparés en deux groupes de nucléons liés. Dans 'espace physique, un canal correspond a la
région avec une distance radiale r, plus grande que le rayon du canal a, pour une paire ayant un
parameétre « donné. Un canal pour une paire est séparé des autres par des régions ou la probabilité
de présence est nulle. Cela implique que le passage d'un canal & un autre ne peut se faire qu’en
passant par la région interne. L'ensemble des canaux est appelée la région externe.

A une répartition (Aj, A2) des nucléons donnée, plusieurs paires séparées ¢ peuvent corres-
pondre. Toutes ces paires vont donc occuper le méme canal dans 1’espace de configuration. Sans
perte de généralité, on peut néanmoins considérer que chaque paire occupe un canal différent. En
effet, les fonctions d’onde des différentes paires ne peuvent pas se recouvrir car, d’apres la définition
durayon du canal, il n’y a pas de forces pouvant provoquer leur interaction hors de la région interne.
Tout se passe donc comme si chaque paire avait son propre canal ne recoupant aucun autre.

Un canal correspond donc a une paire séparée c donnée. C’est-a-dire qu’il est caractérisé par le
type des deux noyaux - noyau devant s’entendre ici au sens large de groupe lié de nucléon, le vocable
noyau s’appliquant également a un neutron ou a un proton seul - mais aussi par leurs états d’exci-
tation, ainsi que par le spin s et le moment angulaire relatif / de la paire, et, selon la représentation
choisie, par les nombres quantiques (v, m) ou (J, M).

De plus, a cause de l'indiscernabilité des neutrons de méme type, il y a exactement <ZI\\]]1> <Zzl>
canaux différents qui correspondent a une méme paire ¢, ou N et Z sont les nombres de neutrons et
de protons dans A, idem pour N; et Z; dans A;. Lorsque 1'on parle du canal associé a la paire ¢, il

BT N1\ (Z;
s’agit implicitement de la somme de ces ( N> < 7 ) canaux.

Pour fixer les idées, voici une maniere de se représenter une réaction nucléaire avec ce formalisme.
Initialement, la paire particule incidente - noyau cible se trouve dans un canal, appelé canal d’entrée.
Comme les canaux dépendent des états d’excitation interne et des nombres quantiques s et [, il y
a généralement plusieurs canaux d’entrée. Ensuite, la formation du noyau composé correspond au
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passage dans la région interne. Enfin, ce noyau se décompose en formant la paire de produits de la
réaction, qui correspond a un canal de sortie. A partir d'une méme paire de réactifs, le canal de sortie
effectivement emprunté donne le type de la réaction. Par exemple, si le canal de sortie est 'un des
canaux d’entrée, nous sommes dans le cas d"une diffusion élastique. Il peut y avoir un grand nombre
de canaux de sortie différents.

Dans la suite, nous parlerons de "canaux de noyaux" lorsque nous ferons référence a des canaux
contenant une paire de noyaux, par opposition aux canaux contenant au moins un photon ou aux
"canaux de col" utilisés dans le cas particulier de la fission (cf partie 1.10).

1.3.3 Groupe de spin

L’ensemble des canaux ayant les mémes valeurs de moment angulaire total | et de parité v forme
le groupe de spin J”.

Le moment | est conservé lors d"une réaction nucléaire. De plus, nous ne considérons ici que des
réactions nucléaires ne faisant pas intervenir l'interaction faible (par exemple pas de désintégration
B). La parité est donc elle aussi conservée (car seule l'interaction faible viole la conservation de la
parité). Ainsi, si le canal initial (i.e. contenant la paire de noyaux avant réaction) est dans le groupe
de spin |7, alors le canal final est dans le méme groupe de spin.

Dans la suite, on omettra de noter la parité et le symbole | signifiera implicitement J”.

1.3.4 Surfaces de canaux

Les régions interne et externe sont séparées par 1’ensemble des surfaces r, = a,. Pour un canal
associé au parametre «, une telle surface est appelée la surface du canal. Ces surfaces peuvent se recou-
per mais les zones d’intersection correspondent a des situations physiques ot plus de deux produits
sont formés, ce qui signifie qu’elles ont une probabilité négligeable. Comme dans le cas des canaux,
les différentes paires peuvent partager la méme surface de canal mais tout se passe comme si chaque
paire avait la sienne en propre. On définit a nouveau S, la surface du canal associé a la paire c comme

la somme des (I\Z\l]l> (Zzl> surfaces de canaux correspondants.

La surface totale de la région interneest S = ). S...

1.3.5 Quelques paramétres des canaux

Etant donné le canal associé a la paire ¢, voici les définitions de quelques parametres qui seront
utilisés dans la suite.

_ Mg, L .

Ue = Yo = i, Fiiay la masse réduite ;

v, = v, la vitesse relative d’'un noyau de la paire par rapport a l'autre;

E.=E, = %‘uavi 'énergie cinétique du systeme dans le référentiel du centre de masse;

v/ 24| Es ’ N . .
ke =k, = % le nombre d’onde (dans le cas ou1 la paire ne contient pas de photon), 7ik. est la
quantité de mouvement d’un noyau de la paire dans le référentiel du centre de masse;

_ _ Haly Z,)(ze2 N .
e = Mo = “pomt— le parameétre de Coulomb ;

Pc = Pa = kare

Dans les précédentes définitions m,, et m,, sont les masses respectives des deux noyaux de la
paire, Z,, et Z,, leurs nombres de charges, r, est la distance radiale entre les deux noyaux,  est la
constante de Planck réduite, e est la charge électrique élémentaire et € est la permittivité du vide.
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1.4 Les fonctions d’onde

Les états du systeme sont décrits par des fonctions d’onde qui sont solutions de 1’équation de
Schrodinger. Dans cette partie, les résultats de cette équation seront rapidement présentés. On ne
considere ici que des canaux ne contenant pas de photon.

1.4.1 Dans larégion externe
Séparation des fonctions d’onde

Considérons dans la région externe de 1’espace de configuration un systéme dans un état d’éner-
gie définie E. La fonction d’onde ¥ décrivant cet état est alors un vecteur propre de I’'hamiltonien :

HY =EY¥ (1.6)

L’opérateur hamiltonien H du systeme est la somme de 1’opérateur énergie potentielle V et de I'opé-
rateur énergie cinétique T, avec :
hZ
T=-— Vv? 1.7
Z zmi 1 ( )

i

out m; est la masse du nucléon i et V; est 'opérateur nabla associé aux coordonnées (x;,y;,z;) de ce
nucléon. On peut montrer que :
hz

V%M - ﬂvf + Tintay + Tinta, (1.8)
14

hZ

T=———
2M

ou M est la masse totale du systeme, Vs est 'opérateur nabla associé aux coordonnées du centre
de masse, V, est 'opérateur nabla associé au vecteur coordonnées relatives 7, et T;,; o, désigne 1’opé-
rateur énergie cinétique interne pour le noyau «;.

De la définition de la région externe, il résulte que 'énergie potentielle peut s’écrire :

V = Ve(ra) + Vinty + Vinta (1.9)

V. (ry) estle potentiel s’exercant entre les deux noyaux, il ne dépend que de la distance radiale relative
(car nous sommes dans la région externe). v;,; o, est le potentiel interne du noyau «;.
L’hamiltonien total peut donc se décomposer en plusieurs parties :

H = Hy+ H, + Hy, + Hy, (1.10)

. . 2 .. 2 ..
L’hamiltonien Hy = — ZH—MV% u décrit le mouvement du centre de masse, H. = — %V% + Vi (ry) décrit
(1
le mouvement relatif des deux noyaux de la paire et Hy, = Tinta, + Uinta, €t Hyy, = Tintay + Vinta,
décrivent les états internes de chacun de ces noyaux. On note ®, x, 1., et ¢4, les fonctions d’onde et
€, &, Ey, et Ey, les énergies respectivement associées a ces hamiltoniens.
La fonction d’onde totale se décompose selon :

Y =@ ) o, Pu, (1.11)
Etona:
Ho® =€ @ | Hy, Yo, = En; Pu,
Hex = € X | Haya, = Ea, P,
Dans la suite, dans un souci de simplification, on supposera que le centre de masse est au repos :
€ = 0. L'énergie totale est donc E = £ + E,, + E,, et on ne considere plus ® dans la fonction d’onde
totale.

(1.12)

V¢ (ry) ne dépendant pas de l'orientation relative des spins I; et I, il y a dégénérescence des états
propres associés a H, respectivement a ces orientations. On peut donc développer la solution ¥ sur
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une base d’états qui sont des combinaisons linéaires des produits ¢, 1P,,. On choisit ces combinai-
sons pour que la fonction d’onde totale obtenue corresponde a un état ayant le spin de canal s et la
projection associée v. Dans 1’équation 1.11, le terme t,, 1,, est alors remplacé par :

s = Y, (hibiria|sv) Ya, i Yashis (1.13)

ih+ir=v

La notation (11 Liip|sv) désigne les éléments de la matrice de passage de la représentation (I Liqip)
a la représentation (I; Isv).

Les 1,5, sont appelés les fonctions d’onde de spin de canal et décrivent le comportement des
états internes des deux noyaux dans le canal. Elles sont deux a deux orthogonales.

La résolution de I'équation H.x = £ x est possible grace a la forme du potentiel V.. La solution x
s’écrit : )
X =t (ra) I Y, (Q) (1.14)
o
ott r, et O, sont respectivement la norme et la direction du vecteur reliant les deux noyaux. Les Y},
sont les harmoniques sphériques usuelles et les fonctions u, ¢ ;(7,) sont les solutions de I’équation de
Schrodinger radiale :

iz~ 2 g Vem )| tasi(ra) =0 (1.15)
On peut résoudre 1'équation 1.15 s’il n’y a pas d’autres interaction entre les deux noyaux que la
S Zoy Zaye® -
force de Coulomb, c’est-a-dire si V, = 1Tze Il faut distinguer deux cas :

— Canaux a énergie positive, i.e. E. > 0 : L'équation 1.15 a alors deux solutions linéairement
indépendantes qui représentent les ondes incidentes (notées I = I;l) et les ondes émises
(notées O} = OL). On peut combiner ces deux solutions pour former deux autres solutions
réelles et linéairement indépendantes qui sont régulieres (F;) et irrégulieres (G.) a l'origine. F;
et G, sont les fonctions d’onde de Coulomb.

I7 = (G, — iF.)e'™ (1.16)
O} = (G + iF.)e v (1.17)
Avec ]
We =wy = Y tan"(1,/n) (1.18)
n=1

— Canaux a énergie négative, i.e. E. < 0: Dans ce cas, sur les deux solutions linéairement in-
dépendantes de 1’équation 1.15, une seule s’annule a I'infini et a donc un sens physique. Elle
correspond a une onde émise et est réelle :

O. =0, =W(—1a [ +1/2, 204) = We(0u, 1a) (1.19)

ou W est la fonction de Whittaker.
Notons que 1'on pourrait définir une fonction I comme le prolongement analytique de I,
mais cette fonction ne s’annulerait pas a 1'infini et n’aurait donc pas de sens physique.

Facteur de pénétration, facteur de décalage et déphasage

On définit la dérivée logarithmique de la fonction d’onde émise pour un canal c :

_ ( pec 40 o
L.= ( 0. dp. )rc_ac = S.+iP, (1.20)
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La partie réelle de L. est appelée le facteur de décalage (ou shift factor en anglais) et est noté S,. Cette
quantité s’appelle ainsi car elle est responsable d’un décalage entre les énergies de résonance et la
position des niveaux d’énergie du noyau composé.

La partie imaginaire de L. est appelée facteur de pénétration et est notée P.. Son nom est da a son
role de facteur multiplicatif dans 1’expression des largeurs de résonance.

On introduit également le wronskien :

we = (doclc - dICOC> (1.21)
de de re=ac
et les quantités
dl
Lo= (5 °> 122
‘ (IC de re=ac ( )
Oc
B. = 1.23
‘ < ICoC ) re=ac ( )
Pour les canaux a énergies positive et négative, on a :
= Fo— - 1.24
SC |:PCZ+G3 < Cdpc +GC dpc re=dc ( )
_ Pc dWc:|
S = |+ 1.25
c |:Wc dpc — ( )
pr = [P 12
- letal .
P- =0 (1.27)

Le fait que P soit égal a zéro signifie qu’aucun flux de particules n’est transmis de la région interne
vers les canaux a énergie négative.
Dans le cas des canaux a énergie positive, le rapport

1\ 1/2
0, = <> (1.28)
‘ OC re=dac
a un module égal a 1, et on peut écrire :
QO = el(we=9c) (1.29)

Ce qui définit le déphasage de diffusion sur sphere dure ¢ (ou hard-sphere scattering phase shift en anglais).
Ona:
¢ =tan" ' (F./G) (1.30)

¢7 estle déphasage causé lors de la diffusion sur une sphere dure de rayon 4., en 1’absence d’interac-
tion coulombienne. Dans le cas des canaux a énergie positive, on a aussi les simplifications suivantes :

@f =2i (1.31)
LH =L} (1.32)
Br =P (1.33)

L'opérateur * est utilisé ici pour marquer la conjugaison complexe.
Les relations analogues pour les canaux a énergie négative nécessitent de fixer une valeur pour
@, . Elles seront données en temps utile.
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Fonctions d’onde du canal complet

Nous pouvons maintenant écrire les fonctions d’onde décrivant 1’état du canal complet. Considé-
rant un canal ¢ caractérisé par la séquence (aslvm), il y a deux fonctions d’onde linéairement indé-
pendantes qui correspondent respectivement aux ondes incidentes et émises :

Lxl

szslvm = 1/72’ ¢asv il len (1.34)
Uy Ta
Oy, ,
Ozxslvm = 1/7“2, I)DIXSI/ Zl Yyln (135)
le rﬂé
Ces expressions sont valables tant pour les canaux a énergie positive que pour ceux a énergie
négative.
On peut exprimer les mémes fonctions d’onde en utilisant la représentation (aslJM) :
Lusym = ), (slvm|IM) Zosim (1.36)
v+m=M
Ozxsl]M = Z (SlvaM) Oaslvm (137)
v+m=M

Il sera utile pour la suite d’'introduire les fonctions de surface comme étant le produit du terme
multiplicatif de la fonction radiale u, ;; dans 'expression 1.14 et de la fonction d’onde s, :

1 .
gaslvm = 7 ¢asv ll len (138)
«

Cette famille de fonction est orthonormale sur la surface de la région interne S, et forme une base
des fonctions définies sur cette surface. Les fonctions correspondant au changement de représenta-
tion Cusiymr = Ly rm=m (SIvm|JM) o1y ont les mémes propriétés. Dans la suite, ces fonctions seront
notées {, la représentation utilisée étant implicitement donnée par I'index c.

Dans les développements a venir, nous allons avoir besoin de I'expression de la partie radiale de
la fonction d’onde complete, c’est-a-dire de u, 4, sur la surface interne S et de sa dérivée.
On introduit donc la quantité "valeur" ({; est le conjugué complexe de () :

h? h?
Ve = g el@) =\ 3 /S 0YdS (1.39)

ah> [ du, ach? .
0 < drc)wc = Vet |/ 5, /S {igrad, ¥dS (1.40)

et la quantité "dérivée" :

D, =

ou ¥ désigne la fonction d’'onde complete du systéme et grad,, est le gradient normal a S.

1.4.2 Dans la région interne

Dans la région interne, la fonction d’onde totale ¥ du systeme pour une énergie d’excitation
donnée E est composé de plusieurs fonctions d’onde ¥; »1 qui correspondent a des valeurs définies
de J et M. Ces fonctions d’onde correspondent au méme état d’énergie E :

HYjm=EY) M (1.41)
Elles peuvent étre développées sur une base orthonormale d’états propres X ; s du hamiltonien H :

Yim =) Ay Xa M (1.42)
A
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Les X, jm sont solutions de 1’équation du hamiltonien pour les valeurs propres réelles E, j, qui ne
dépendent pas de M :
HX)jm = Exj Xo1m (1.43)

Les quantités valeur et dérivée associées a ces fonctions internes X ; » sont habituellement notées,

avec c = (aslJM) :
hz
Yre = Ve = i /Séc XA,],MdS (1.44)
= ach? .
Ore =Dre =71+ > / Cigrad, X, ; mdS (1.45)
He JS

Les quantités v, . et §, . sont réelles et indépendantes de M. v, . est appelée la largeur réduite du
niveau d’énergie E, ; et 73\; a la dimension d’une énergie. v, . est liée a la probabilité de passage
de la région interne au canal ¢ au voisinage du niveau d’énergie E, j, c’est la "valeur" de la fonction
d’onde décrivant I'état interne d’énergie E, ; sur la surface du canal c. 4, ¢ est la valeur de la "dérivée"
de cette fonction d’onde sur cette surface.

En utilisant le théoréme de Green, il est possible de démontrer que, si T désigne la région interne,
le produit scalaire de X, j pm et X, j m vérifie :

(E/\zJ - E/\L]) / X;k\z,],MX)\l/]rM dt = Z(ly;ﬁ\z,c 5)\1,6 — Yhe 5;<L2,c) (1-46)
T c

La somme porte ici sur tous les canaux ¢ qui ont les nombres quantiques | et M.

La résolution de I’équation de Schrodinger radiale (équation 1.15) nécessite de fixer une condition
au bord pour u, sur la surface interne S. On peut choisir cette condition de fagon a rendre la famille
des X ; m orthogonale. On prend comme conditions au bord sur la surface S les relations suivantes :

5A,c

=B 1.47
YAc ‘ ( )

Ot les parametres B, sont réels et indépendants de A, c’est-a-dire qu’ils dépendent du canal ¢ mais
pas du niveau d’énergie E, ; du systéme interne. Il est alors évident, d’apres 1'équation 1.46, que la
famille des X ; u est bien orthogonale.

Les coefficients A) ; de la décomposition de la fonction d’onde totale ¥ y; dans la région interne
T sont donc :

Ay = L X5 ¥y dT (1.48)

Y M est la fonction d’onde qui décrit le systeme total, pour un état ayant des valeurs données des
nombres quantiques | et M, dans la région interne. Elle prend donc les mémes valeurs que la fonction
d’onde totale dans la région externe lorsque 1'on se place sur la surface S. Ses quantités valeur et
dérivée sont donc V. et D,, définies respectivement par les équations 1.39 et 1.40. De plus ¥y est un
état propre du hamiltonien associé a E, en appliquant le théoreme de Green on obtient une équation
similaire a 1.46, ce qui donne apres simplifications :

1

Ayy=— Y DV 1.49
/\,] E/\J _ E C% C’)/)\,C ( )

D? = D, — B.V, (1.50)

Le symbole ¢(J) signifie que la somme ne porte que sur les canaux qui ont leur moment angulaire
total égal a | (A); ne dépendant pas de M, il n’y a pas de condition sur la valeur de ce nombre
quantique).
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L’expression 1.42 devient alors :
W= TaeXa M) po 151
o) \ A A

Cette équation lie la valeur de la fonction d’onde totale en tout point de la région interne a la
valeur de sa "dérivée" DY sur la surface S.

1.5 La matrice R dans le cas général
Soit un canal ¢’ = («/,s',1',]', M'). En partant de I’équation 1.51 qui donne la valeur de la fonction

d’onde totale dans la région interne, en la multipliant par la fonction de surface 7 et en l'intégrant
sur la surface S, on obtient la relation fondamentale qui définit la matrice R :

Vo=Y Ry .D? (1.52)
e())
Si ]’ # ], alors:
Vo= /S 5% 0 =0 (1.53)

On a donc 'expression de ’élément de la matrice R qui correspond aux canaux ¢ = (a,s,1, ], M) et
=1, ],M):

YA YA,
Ry, = Ejic oy (1.54)

Ou 4} est le symbole de Kronecker !. Rappelons que | contient implicitement la parité 77 associée au
moment angulaire total donc d; ;» doit se comprendre au sens strict comme &,y d, /.

On peut maintenant supprimer la référence explicite a | dans ’énergie des niveaux internes pour
retrouver l'expression usuelle des éléments de la matrice R :

YA Y Ac
R. .= L 0 S 1.55
c,c ~ E)\ —E 1] ( )

La matrice R est donc symétrique et réelle (car les 7y, . sont réels).

La probabilité que toutes les particules soient dans un "systeme composé" correspondant a la
région interne de volume T (mais qui n’est pas nécessairement un noyau composé) est :

AR
2 0 ¢',c 10x
/T|‘P| dt =) D] IF D, (1.56)

o
A laide du facteur de pénétration, on peut définir pour le canal c la largeur du niveau A :

Tyc =2P73, (1.57)

I'). est liée a la probabilité de pénétration du systéme interne dans le canal c, ce qui explique le

nom de facteur de pénétration donné a P.. Cette quantité a la dimension d"une énergie et dépend de
Iénergie du systeme via P.

1. Le symbole de Kronecker est défini pour toute paire x, x’ par : §, ,» = 1si x = x" et 6, » = 0 sinon.
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1.6 La matrice de collision U

1.6.1 Définition

Considérons une solution la plus générale possible de I'équation du hamiltonien dans la région
externe. Cette solution générale peut s’écrire comme une combinaison linéaire d’ondes incidentes et
émises :

11Igenemle = Z (x:Oc +y. 1) (1.58)
c
Pour un systeme donné, quand les amplitudes y. des ondes incidentes sont connues, les amplitudes
x. des ondes émises peuvent étre déterminées par la connaissance de la nature du systéme. Il existe
donc une relation entre les x, et les y.. On exprime cette relation sous forme matricielle en définissant
la matrice de collision U :
x=-Uy (1.59)

ou encore
Xe=—Y Ueye (1.60)
C,

Il sera utile par la suite de distinguer les cas des canaux a énergies positive et négative. On peut
donc décomposer U en 4 sous-matrices U, UT—, U~ T et U . Ut désigne la restriction de U aux
canaux a énergie positive des cotés ondes incidentes et ondes émises, de méme pour les 3 autres nota-
tions. Si on réordonne les canaux pour que ceux a énergie positive occupent les premiéres positions,

alors :
utt ut-
U= <U+ ll) (1.61)

La matrice de collision a laquelle nous nous référerons en général correspond a la représentation
¢ = (a,s,1,], M). Etant donnés deux canaux c et ¢’ ayant leurs moments angulaires totaux égaux, on
note :

Uy = U

asl,a’s'l’

(1.62)

Notons que les éléments de la matrice U ne dépendent pas de M, en effet la valeur de M peut étre
modifiée par une simple rotation des axes de coordonnées alors que la matrice de collision doit bien
évidemment rester invariante par une telle opération. Si les deux canaux sont tels que | # ]’ alors la
conservation du moment angulaire total (et de la parité) implique qu’il ne peut pas y avoir passage
de c a ¢’ lors d’une réaction. On a donc dans ce cas :

U, =0 (1.63)

1.6.2 Propriétés de la matrice U

La matrice U a certaines propriétés qui ne dépendent pas d"une théorie des réactions nucléaires,
quelle qu’elle soit, mais qui s’appuient sur des principes physiques généraux.

Unitarité

La sous-matrice Ut est unitaire :
" ) =1 (1.64)

1 désignant la matrice identité. Cette propriété est une conséquence du principe physique de conser-
vation de la probabilité.
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Symétrie
On peut déduire du principe physique de réversibilité du temps que :
utt)"(utt) =1 (1.65)

et que
u*H Uty +u )y =o0 (1.66)

Les équations 1.64 et 1.65 prouvent que U™ est symétrique :

utt=tutt (1.67)

1.7 Relation entre les matrices U et R

La matrice R spécifie la forme des fonctions d’ondes décrivant le systeme sur la surface S de la
région interne alors que la matrice de collision U spécifie leur forme a 'infini. Nous pouvons trouver
une relation entre ces deux matrices en rejoignant ces régions.

1.7.1 Etablissement de la relation

L’équation 1.58 donne la forme générale de la fonction d’onde ¥ décrivant le systeme dans la ré-
gion externe. Cette forme peut étre utilisée pour calculer les quantités valeur et dérivée sur la surface

S al'aide des équations 1.39 et 1.40.
hz
Ve = 1.68
c 21ica ue(ac) (1.68)

B ah? [ du,
Dc =4/ 200 (m)rczac (1.69)

Or, on sait que :

1
Oc - ﬁocgc (1-70)
T.- 10 (1.71)

NG

{c étant la fonction de surface. La partie radiale associée a O, est donc O, et celle associée a Z, est I..
En remplagant dans les équations ci-dessus et en utilisant la définition de k., on obtient :

hor _ _
V. = \/g (02500 + 07 2yl (1.72)
~ [ha, dO, dl.
D=3 (w4 +oear) o)
La dérivée de O, par rapport a p. est égale a k. ”il% . On a la méme relation pour la dérivée de I, ce qui
permet d’obtenir :
h do dl
D. — 1 (12, 8O 12, dle 1.74
c \[2 (pc Xe o, TP Ve gy (1.74)

Nous introduisons ensuite ces expressions dans la relation fondamentale de la matrice R, ce qui
permet de trouver :

(p;,l/ 20, %0 + p;l/ZIC,yC,) =Y Ree (p}/ 200, + pY/ Zlgoyc) (1.75)
C
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Avec les notations

do dl
¢ — B.O, t A0 = p.—5 — Bl
do. O. et pl-=p d.

Nous pouvons écrire cette expression en notation matricielle. On note O la matrice diagonale dont

I’élément correspondant aux canaux c et ¢’ est O, v = O.d,s. De méme, on note g—o, o, 1, I;’%, Metp

Pc
pour les matrices diagonales correspondant aux quantités évidentes. En revanche, les notations x et

y désignent les vecteurs dont les éléments sont respectivement x, et .. Nous obtenons donc :

007 = pc

(p*mO _R p1/20/0> X =— (,;*1/21 —R p1/21’0) y (1.76)

On note U/ la sous-matrice de U associée aux canaux avec le moment angulaire total | (méme nota-
tion pour les autres matrices). De la définition de U, on déduit alors :

U = <p—1/zo _R pl/ZO/O) ! <p—1/21 _ RP1/21/0> (1.77)

Que l'on peut réécrire :
u=owa (1.78)

La matrice () est la matrice diagonale dont 1’élément diagonal pour le canal c est défini par I'équation
1.28. Quant a la matrice W/, on peut la mettre aisément sous 1'une des deux formes équivalentes
suivantes :

W/ = Bl/2 (11 ~ R LO) - (11 ~ R ,co) B1/2 (1.79)

-1
W =1+ B2 (n—RfLO) RIBY2¢ (1.80)

Comme ci-dessus, on a introduit les matrices diagonales B, L, £ et @ dont les éléments diagonaux
sont respectivement B, L., L. et @.. On définit ensuite deux nouvelles matrices diagonales :

[I°=L-B £'=L-B (1.81)

En utilisant ’expression du wronskien pour les canaux a énergie positive, @, = 2i, ainsi que les
expressions B = P. et LI = L} pour ces mémes canaux, on obtient ’expression de la sous-matrice
de W restreinte aux canaux a énergie positive :

-1
Wt =14 2ip1/2 (]1 - RIL0> R/P1/2 (1.82)

Nous avions vu que la fonction d’onde I; n’avait pas de sens physique, ce qui implique qu’il ne
peut y avoir de situation physique avec une occurrence de cette fonction d’onde. La sous-matrice
W~ J peut donc étre fixée égale a zéro. D’apres I'équation 1.80, on voit qu'il est possible de réaliser
cela sans perturber les expressions de W/ et W=/ en fixant le wronskien nul pour les canaux a
énergie négative : w. = 0.

On a alors, en abandonnant ’exposant [ : W~~ =let W~ = 0, ce qui donne :
WHt 0
W— <w+ ﬂ) (1.83)

Il est alors possible de vérifier que Wt est symétrique, ce qui prouve a posteriori la symétrie de
urt:
Wt =+ (1.84)
De plus :
WW* =1 (1.85)
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Donc W est unitaire, ce qui prouve a posteriori 'unitarité de U™ :
(WHHT (W) =1 (1.86)

On a également :
(W W)+ (W )" =0 (1.87)

Enfin, nous définissons la matrice X par la relation :
W =1+ X& (1.88)

X/ est la sous-matrice de X pour des canaux appartenant au méme groupe de spin J”. Si deux canaux
c et ¢ n’appartiennent pas au méme groupe de spin, on a alors X, = 0. Il vient immédiatement :

-1
X+t ) = pl/2 (]1—R1L0) R/PL/2 (1.89)
S N
Xt = oW (1.90)

et nous pouvons choisir de fixer :
Xt =X""=0 (1.91)

1.7.2 Matrice des niveaux A

Le calcul de la matrice U a partir des expressions données ci-dessus peut s’avérer difficile en
pratique car il nécessite I'inversion de la matricel — RLY dont la dimension est égale au nombre de
canaux qui peut devenir assez grand (de I’ordre de plusieurs milliers). Dans certains cas, il peut donc
étre avantageux de remplacer ce probléeme par un autre, en introduisant la matrice des niveaux A.
Cette matrice a pour dimension le nombre de niveaux d’énergie de la région interne (i.e. le nombre
de résonances) et non plus le nombre de canaux.

Commencgons par supposer que I’on peut séparer la matrice R en 2 matrices, cette division corres-
pondant a I'établissement de deux groupes distincts de niveaux d’énergie Gy et G’ :

R=R+R (1.92)

RO est choisie de facon a ce quel — RLY soit facilement inversible. Il est évidemment possible de
choisir RY = 0. On impose de plus que R’ soit symétrique et que R’ soit une matrice R, c’est-a-dire
que pour le groupe G’ de niveaux d’énergie on ait :

AeYAL
o = Ey % (1.93)
On peut montrer que :
(l—RLY) 'R = (1— R°L%) ' RO+ (I— R°LO) " (1— R'L)) 'R’ (1— L°R?) " (1.94)
avec
L'=1°@—R°LO) (1.95)
Introduisons maintenant le vecteur
Br=L"@-R"L") " (196)

et la matrice ¢, dont I’élément pour deux niveaux y et A dans G’ est défini par :

S =Y BarcTue (1.97)

c
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Cela nous permet de définir la matrice des niveaux A pour un systeme d’énergie E :
A=(e—E—-¢)"" (1.98)

La matrice e est la matrice diagonale dont les éléments diagonaux sont les énergies E, des niveaux du
groupe G'. Par abus de langage, le symbole E désigne ici la matrice identité multipliée par 1’énergie
E du systeme.

L’élément de la matrice inverse A~! correspondant aux niveaux A et u du groupe G’ est donc :

App = (Ex = E)ony = Y Bacue (1.99)
C

Notons que, la matrice R® étant symétrique, les matrices L/, ¢ et donc A sont symétriques.

Il est possible d’exprimer les matrices W et X en fonction, non plus de la matrice R, mais de la
matrice des niveaux. Pour les deux équations suivantes, les sommes }_, , portent seulement sur les
niveaux d’énergie dans le groupe G'.

W =14 B2 | l— R°LY) ' RO+ Y (wn x &) Ay, | BV 2@ (1.100)
Au
Et
X+ = P2 | 1= ROLO) "' RO+ Y (an x ay) Ay | P2 (1.101)
Au
On a utilisé le vecteur suivant :
070y~1
ay = [I—RL") 1 (1.102)
La notation (&) x a)A,, désigne la matrice dont I’élément correspondant aux canaux c et ¢’ est

‘XA,CAM[“A,C’-
Si on choisit R? = 0, c’est-a-dire en prenant directement R’ = R, ces relations deviennent, pour
deux canaux c et ¢’ a énergie positive :

Wc]c/ = 5c,c’ + ZiPcl/ZPcll/z Z ’)/)\,Cr)/’u,C/A)Ly (1103)
Au
Et
X!, = PP Yy e Ay (1.104)
Au

1.8 Expression des sections efficaces

Il est possible d’obtenir les sections efficaces en fonction de la matrice de collision. Cette par-
tie donne donc le dernier maillon de la chaine liant les parametres évalués, qui sont inclus dans la
matrice R, aux quantités physiques désirées, a savoir les sections efficaces.

Notons « la paire de réactifs, c’est-a-dire le neutron incident et le noyau cible. La réaction nucléaire
va transformer « en une paire de produits «’. Nous avons jusqu’a présent fait ’hypothese que o’
ne contenait pas de photon, mais nous verrons ultérieurement que les formules données dans cette
partie restent valables méme lorsque cette hypothese n’est pas vérifiée.

1.8.1 Sections efficaces en fonction de U

En utilisant la définition de la matrice U dans I'équation 1.58, I’expression de la solution générale
de I'’équation du hamiltonien dans la région externe s’écrit :

IIIgenemle = Z (5C,C/IC - uc’,cOc’) Ye (1.105)

c,c/
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Considérons ensuite un cas fictif ot la matrice de collision est simplement diagonale, avec des élé-
ments diagonaux de norme 1 qui contiennent le déphasage da aux interactions de Coulomb (éven-
tuelles), c’est-a-dire que Uy . = €*%<§. .. Dans ce cas, une fonction d’onde ¥’ ayant les mémes ampli-
tudes y, pour les ondes incidentes que précédemment s’écrit :

¥ =y (IC i Oc) Ve (1.106)
[

Pour supprimer toute référence explicite aux ondes incidentes, on soustrait et on ajoute ¥’ a I'équa-
tion 1.105. Comme nous voulons que la paire de réactifs soit «, on peut prendre nulles les amplitudes
Yo des ondes incidentes correspondant a un canal avec &’ # «. De plus, nous ne considérons que
les paires de réactifs avec un spin s de projection v sur 'axe de progression de 1’onde incidente. La
projection du moment angulaire relatif sur cet axe est m = 0 car nous sommes dans le référentiel
du centre de masse. Les seuls y. pris non nuls sont donc ceux qui correspondent a un canal du type
¢ = (aslv0), avec I non fixé. Ces conditions insérées dans 1’équation 1.105 permettent de définir une
solution particuliere de I’équation du hamiltonien. Pour normaliser cette solution, on prend :

imt!/2
Ye = Yastoo = V2l +1 (1.107)
o

On obtient donc la solution particuliére qui nous intéresse :

, irtl/? Y
Fport = ¥ + L), V2 H1 (e Wy g, — uc/,c) Ou (1.108)

l C/ (/4
Avec ‘

Y = Z (Ic — % (’)C) Ye ou ¢ = (a,s,1,v,0) (1.109)

!

En prenant une forme asymptotique selon r, (c’est-a-dire loin de la région interne) de "équation
1.108, on peut obtenir 'expression des amplitudes A,g7 450 () des ondes émises avec les nombres
quantiques o/, s” et v'. Ces amplitudes dépendent de (), I'angle solide selon lequel les produits sont
émis. L'expression exacte de ces amplitudes est assez longue et sans grand intérét ici, nous nous
contenterons donc de remarquer qu'une fois ces amplitudes connues on peut calculer les sections
efficaces différentielles avec :

daasv,a’s’v’ = ‘ADC,S/V,,WSV(QDC/) ’2 szx’ (1.110)

Cette section différentielle correspond a la réaction qui transforme une paire de réactifs «, ayant
un spin fixé s de projection v, en une paire de produits a’, avec un spin donné s’ de projection v'.

En réalité, nous sommes intéressés par la réaction qui transforme «a en &’ sans aucun spin spécifié.
Pour aller plus loin, on supposera que ni les réactifs ni les produits ne sont polarisés, ce qui est le cas
qui nous intéresse. On peut alors obtenir la section différentielle en sommant sur tous les produits
qui contiennent &/, c’est-a-dire en sommant sur s’ et 1/, et en se ramenant a une seule paire de réactifs
sans spin déterminé, c’est-a-dire en prenant les moyennes sur s et sur v.

Finalement, la section efficace différentielle pour la réaction transformant « en a’ est, dans le cas
ot il n’y a polarisation ni des réactifs ni des produits :

1

= Taly/! ’ 2 / .
dUa,a’(E/Qa/> - (211+1)(212+1) Z |~Aucsv,o¢sv(Q¢x)| thx (1 111)

! !
s,s' v v

En intégrant 1’équation 1.111 sur I'ensemble des angles solides accessibles et en utilisant 1’expres-
sion de A5, 45y, ON Obtient la section efficace de la réaction qui transforme la paire initiale « en une
paire ' :

200 171 ] 2
el (Szx’s’l’,zxsl - uzx’s/l/,pzsl (1.112)

Onu (E) = ;;gw y
o

s, s 11
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Ou E est I’énergie du systeme et ot1 on a utilisé le facteur statistique de spin :

2] +1

84 = L+ 1)(2h + 1) (1.113)

Rappelons a nouveau que | est une notation pour |, avec 7 la parité associée. La somme } , |  porte
sur tous les nombres quantiques s, s’ letl compatibles avec les valeurs de «, «' et |. Par exemple, les
sommes vectorielles [ =s+1, ] =s' + 1" et s = I, + I, doivent étre vérifiées, ainsi que des relations
analogues pour la parité.

Comme le cas qui nous intéresse en pratique est celui ou1 la particule incidente est un neutron, il
n’y a pas d’interaction de Coulomb entre les réactifs. Donc VI, w,; = 0. Cela implique que :

eZzwa/,/ 5Ms’l’,ocsl — ele”‘I 504’5’1/,0451 — 50(,5,1,,“5[ (1114.)

} (1.115)

Notons que comme « est la paire particule incidente - noyau cible, le canal correspondant est néces-
sairement a énergie positive. Si la paire de produits a’ correspond & un canal a énergie négative, alors
la probabilité de réaction est nulle : ¢, ,(E) = 0. Dans le cas ot &’ correspond a un canal a énergie
positive, on peut remplacer U par sa sous-matrice U" " dans I’équation 1.115. En sommant sur toutes
les paires de produits &, on trouve la section efficace totale. La somme Yy ; se simplifie alors car U"*

est unitaire : )
T
Ua,tOt(E) = 2 ;g],a Z[: [1 —Re (uisl (xsl)} (1.116)
o s,

Lorsque la paire de produits est égale a la paire de réactifs (y compris pour les niveaux d’excitation),
alors la réaction est une diffusion élastique. On obtient donc la section efficace de diffusion élastique
en posant &’ = a dans 1'équation 1.115:

} (1.117)

En posant au contraire &’ # a, on obtient la section pour une réaction différente de la diffusion
élastique :

L’équation 1.112 se simplifie alors en :

a sl sl

Ou(E) = ,i;;gm 3 { 1= 2Re (Ul ) | b0 + 1 |U

/l/

acs’l’ wsl

s’

O'uc,el(E) = O',X,“(E) = kzz Zg],ﬂcz{l —2Re ( wsl zxsl) + Z
& J s,

(1.118)

Dl 's'l’ sl

w(®) = Dae T [U

s, sl

On définit ensuite la section efficace d’absorption comme la différence entre la section totale et la
section de diffusion élastique :

Ox,abs = Ow,tot — Opel = Z On (1.119)
o Fu
7T ] 2
Taabs(E) = 13 2281 ) | 1= L |Unor s (1.120)
o T s,1

s’

1.8.2 Sections efficaces en fonction de X

I est plus commode en pratique d’utiliser la matrice X a la place de U pour le calcul des sec-
tions efficaces. Les formules données précédemment se transforment aisément. La paire des réactifs
« contenant un neutron, on a w,; = 0.
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L'équation 1.115 qui donne la section efficace de la réaction transformant a en a' se réécrit :

47 . 1 . R 2
Oun’ = 77 Z}:gm Zl: { [smz(gball) (1 — ZXisltZsl) — sm(Z%ll)Xisl;Sl} O o + ZI: x/ } (1.121)
n s, sl

a's'l’ wsl

XJRe désigne la partie réelle de la matrice X/, et X/ sa partie imaginaire.

Rappelons que « étant la paire particule incidente - noyau cible, le canal correspondant est néces-
sairement a énergie positive et que si la paire de produits &’ correspond a un canal & énergie négative,
alors : 0, (E) = 0.

On obtient comme précédemment la section efficace totale :

47 ) .
Turot(E) = 15 Y gy [smz(%,) + cos(2¢,) X — sm(z%,,)xifsﬁsl} (1.122)
]

s,1

puis la section élastique :

47 2 b : R 2
U“rel(E) = kT Zg]r‘" Z {Sll‘l (¢a,l) (1 - 2X0]csll,zlcsl> - Sln(qu“rl)xolcsl,icsl + Zl: )Xis’l’,asl (1'123)
a ] sl sl
la section efficace correspondant a une réaction avec o’ # a :
47 ] 2
a“f"‘,(E) - 2 Zg]/“ ZZ sz/s’l’,zxsl (1.124)
a ] sl sl
et enfin la section efficace d’absorption :
Ox,abs = Ou,tot — Op el (1.125)
)= 7 xdm x, [ 1.126
sz,abs( ) 2 ;gﬁﬂé ZI aslasl ZI as'l sl (1. )
o s, sl

1.9 Méthode d’élimination de canaux de Teichmann et Wigner

1.9.1 Définitions

Dans les définitions données précédemment, les matrices R et U sont carrées et leur dimension
est égale au nombre de canaux, qu’ils soient a énergie positive ou négative. Or, il peut y avoir des
centaines, voire des milliers, de canaux et un nombre correspondant de parametres a déterminer pour
pouvoir calculer la matrice R. Tous ces parametres ne peuvent évidemment pas étre déterminés, ne
serait-ce qu’a cause des limitations expérimentales. La méthode d’élimination qui va étre présentée ici
permet de réduire la dimension des matrices R et U pour que le nombre de parameétres a déterminer
soit acceptable en pratique.

L’idée de cette méthode est de marquer certains canaux comme étant "éliminés", les autres étant
"retenus”, et de remplacer la matrice R par une matrice plus petite, appelée matrice R réduite, dont la
dimension est égale au nombre de canaux retenus. Il est important de noter que la méthode d’éli-
mination n’introduit aucune approximation supplémentaire par rapport a la théorie de la matrice
R. 'information sur les canaux éliminés est encore présente dans la matrice réduite, méme si elle
I'est implicitement. La seule limitation due a la réduction de la dimension est que 1’on ne peut calcu-
ler directement en utilisant la matrice réduite que les sections efficaces correspondant a des canaux
non-éliminés.

Onnote R la sous-matrice de R correspondant seulement aux canaux retenus. Cette sous-matrice
n’est pas la matrice réduite. De la méme fagon, on note R, R, R* les autres sous-matrices de R,
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I'indice e faisant référence aux canaux éliminés. On adopte des notations analogues pour tous les
autres matrices et vecteurs (par exemple V" est le sous-vecteur de V correspondant seulement aux
canaux retenus).

On note I la matrice réduite. La dimension de cette matrice est en réalité le nombre total de
canaux et nous sommes principalement intéressés par sa sous-matrice R'" qui est bien une matrice
carrée dont la dimension est le nombre de canaux retenus. La sous-matrice R* pourrait également
s’avérer utile si nous voulions décrire une réaction dont les produits sont dans un canal éliminé. On
note a nouveau V et D les vecteurs définis respectivement par les relations 1.39 et 1.40, et D° est le
vecteur défini par DY = D, — B.V.. Les équations définissant la matrice réduite sont analogues a la
relation fondamentale définissant la matrice R :

V' =R"D (1.127)

Ve = RrDY (1.128)

A Tl'aide de la relation 1.52, on en déduit I’expression de la matrice réduite en fonction de R :
R = R+ RreL(Je clee _ ReeLOe)*l R¢" (1‘129)

e — (llee o ReeLOe)*1 Re" (1‘130)

L° étant diagonale, L% signifie L% et1* est la matrice identité de dimension égale au nombre de
canaux éliminés.

On déduit de ce qui précede que R’ est symétrique. Cette matrice est également réelle si et seule-
ment si aucun canal a énergie positive n’est éliminé.

On peut ensuite exprimer la matrice de collision, ou de maniere équivalente la matrice X, en
fonction de R.

W =1" + (Br)l/z (ﬂrr - %rrLOr) -1 %rr(Br)l/Za)r (1'131)
We — (36)1/2%37 Glrr _ LOr%rr)_l (Br)l/Za—)Y (1.132)

La sous-matrice de W'" correspondant aux canaux a énergie positive est symétrique. Elle n’est en
revanche unitaire que si aucun canal a énergie positive n’est éliminé.
Les sous-matrices de X" et X restreintes aux canaux a énergie positive sont donc :

Xt — (Pr)l/z (]lrr _ %rrLOr)_l %rr(pr)l/z (1.133)

xer ++ — (Pe)l/Z%er alrr _ LOréRrr)_l (pr)l/z (1.134)

Pour le calcul de la section ¢, . si on suppose que tous les canaux contenant g, i.e. tous les canaux
d’entrée, sont retenus alors seules les matrices X" et X sont utiles. C’est-a-dire que connaitre 3"
et N est suffisant pour calculer o, ./, les sous-matrices Jt* et 3" n’intervenant pas. Si on ne connait
que la sous matrice R'’, alors on ne peut calculer ¢, ,» que dans le cas ot1 tous les canaux contenant
et tous les canaux contenant &’ sont retenus.

1.9.2 Matrice réduite en fonction de la matrice des niveaux

Avec les mémes hypotheéses et notations que dans la partie 1.7.2, on décompose la matrice R en
R = Rg + R’. Tl est alors possible d’exprimer la matrice réduite en fonction d"une matrice des niveaux
éliminée A° :

R = R+ RYL“R™ + ) (w) x w})AS, (1.135)
AHEG
R =) (&) x APAS, (1.136)
AueG
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Avec

L'=1°@—R°LO) (1.137)
= 9, + RYL/%q4 (1.138)
a) = (l—ROLO) 'y, (1.139)

Et la matrice des niveaux éliminée est définie en utilisant les mémes matrices e et E que dans la partie
1.7.2:
A= (e—E—-¢°)"! (1.140)

La matrice symétrique ¢° est définie par un produit scalaire portant seulement sur les canaux élimi-
nés :
& = (VI 9y)e (1.141)

On a donc I’expression suivante pour les éléments de l'inverse de A° :

(A5 = (Ex = E)oru — Y el rue (1.142)

e,e

pour tous les niveaux A ety du groupe G’. La somme Z porte sur tous les canaux éliminés, notés e

ete. v
Il est toujours possible d’utiliser la matrice des niveaux complete A définie dans la partie 1.7.2.

En utilisant les indices r et ' pour les canaux retenus, les éléments de A 1 sont:

A;zl,l = (AE Z YLy g”)’y e Z ')’A,eLé,r/’)’y,r’ - Z YAr L;,r/')/y,r’ (1.143)

r,e e, r,r

On peut alors exprimer X en fonction de cette matrice des niveaux. Les sous-matrices de X' et X*
restreintes aux canaux a énergie positive sont :

X' ++ (Pr)l/Z [clrr o ROrrLOr)_l ROrr 4 2(0‘7}\ % ‘XL)A)\,y (Pr)l/Z (1.144)
A
xer ++ — (Pe)l/Z LZ(IX% > “L)A/\'M (Pr)l/z (1.145)
M

1.9.3 Cas particulier important

Supposons que tous les canaux éliminés, repérés par l'indice e, aient leurs largeurs de résonance
ZPE’&E tres faibles devant 1’espacement des niveaux d’énergie, quel que soit le niveau A considéré.
Supposons de plus que les amplitudes des 7, , aient des signes aléatoires non corrélés entre eux.
Alors les éléments non diagonaux dans 1’expression 1.142 peuvent étre négligés et on a donc :

_ i
(AE)A,}J ~ (E/\ —E — Z’}/)\,ELé,e’,)/)L,E’> (SA,H = <E/\ —E — AeA — 2F§\> (5/\,” (1146)
ee’

Avec

= Re (Z %,QL;,E,%,EJ (1.147)

ee’

A =2Im <Z ')’A,eL;,e”)’A,e’> (1.148)

ee
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Sous cette approximation la matrice des niveaux éliminée devient donc diagonale, ce qui permet
de simplifier grandement les calculs. En effet 1’élément de la matrice réduite correspondant a deux
canaux ¢ et ¢’ retenus devient :

WA WA !
(gRrr) o~ RO , ROreLleeROEr 4+ / , ' (1149)
c,c c,c ( )c,c ;E/\—E—Af\—%ri
Et, pour un canal retenu c et un canal éliminé e :
&AeYAc
RN = £IOE 1.150
O =y 00
Remarquons que si on prend R® = O alors L/, = L%, donc:
Ay =Y (Se—Bo)vae (1.151)
e éliminé
IS= ) 2P (1.152)
e éliminé
La matrice réduite devient simplement :
YAcVAC
RN o~ - . - 1.153
vy (1.153)
(%er)e,c ~ YreVAc (1.154)

T En— E— A — iT%

On reconnait presque la définition d'une matrice R (cf équation 1.55), avec un facteur complexe sup-
plémentaire au dénominateur. On remarque aussi que S, a pour effet de décaler les niveaux d’énergie
de E, a E) — A, ce qui justifie son nom de facteur de décalage.

La matrice des niveaux devient :

A)T}, ~ (EA —E— 2 ’YA,eLg'YA,e> 5A,y - Z 'Y/\,rLg')’y,r (1-155)

e éliminés r retenus

1.10 Cas particulier de la fission

Dans un noyau, deux types de forces s’'opposent. La premiere, l'interaction forte, est responsable
de la cohésion du noyau et, du fait de sa faible portée, s’exerce principalement entre nucléons voisins.
Il résulte de cette interaction ce que 1’on appelle, par analogie avec une goutte liquide, une force
de tension de surface. Cette premiére force tend donc a donner une forme sphérique au noyau. La
deuxiéme force est la répulsion coulombienne entre les protons qui tend au contraire a déformer le
noyau pour diminuer son énergie électrostatique. La compétition entre ces deux forces dans le noyau
composé peut avoir pour résultat une fission.

On peut caractériser la déformation du noyau composé par une famille de parameétres. Pour sim-
plifier nous n’en considérerons ici qu'un seul : 'espacement d entre les deux fragments éventuels.
Lorsque d est petit le noyau est "entier" et lorsque 4 devient grand les deux fragments sont séparés et
la fission a eu lieu. A ce parametre de déformation nous pouvons associer un potentiel effectif, somme
de I'énergie coulombienne et de 1’énergie de surface. La figure 1.3 (extraite de ref [22]) montre une
allure qualitative de ce potentiel pour les noyaux stables vis-a-vis de la fission spontanée. Les lignes
pointillées montrent les allures des énergies coulombienne et de surface. Avant de pouvoir suffisam-
ment déformer le noyau pour commencer le processus de fission, il faut vaincre la force de tension de
surface. C’est pour cela que la courbe présente une barriere potentielle. L'énergie d’activation néces-
saire pour qu’une fission puisse avoir lieu est notée €4. Si la fission a lieu alors d tend vers l'infini et
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I'énergie libérée est Q. En réalité, il y a plusieurs parametres de déformation et le potentiel est donc
dans un espace a plusieurs dimensions. Le chemin suivi pour aller de I'état initial (le noyau initial
dans son état fondamental) a 1’état final (les deux fragments de fission totalement séparés) est celui
de plus faible énergie. Le maximum par lequel passe réellement le noyau est donc le plus petit des
maxima d’énergie potentielle possibles, que 'on appelle le col d’énergie.

Veff

w .................. ECnulombIen

EAI fission achevée
———————————————————————————————————————— o A

Etat fondamental
du noyau ipitial

col

FIGURE 1.3 — Potentiel effectif de déformation

La fission est un processus aléatoire pouvant produire un grand nombre de paires de produits
différentes. D’apres la théorie générale que nous avons exposée ci-dessus, chacune de ces paires de
produits est associée a un "canal de noyaux" distinct. Or, I’expérience montre que tout se passe comme
si la réaction de fission n’était associée qu’a quelques canaux de sortie. Cet apparent paradoxe a été
expliqué par A. Bohr. Lors du processus de fission, le noyau déformé passe par des états transitoires
d’énergie au niveau du col. Bohr a montré qu’a cause des restrictions dues aux conservations de la
parité, du moment angulaire et de 1’énergie, seuls un faible nombre de ces états transitoires étaient
en réalité accessibles. Lorsque que le systeme est au niveau du col, les forces nucléaires s’exercent
encore entre les deux fragments. Le col est donc dans la région interne. Un état d’énergie A du noyau
composé peut donc s’écrire comme une combinaison de ces états transitoires f, avec les amplitudes
Yay- La largeur réduite correspondant a A pour le canal de noyaux ¢ est alors :

Yae = Y brcyas (1.156)
¥

Les coefficients b for indépendants de A, donnent la dépendance de la fonction d’onde externe dans
l'état transitoire f. La largeur totale de fission, que 'on définit comme la somme des largeurs pour
les canaux de noyaux ¢ correspondant a la fission est donc :

Ty =) Tae =) Wiy <Z2Pcb}c> +Y° 8 vanap (Zzpcbfcbﬁ,) (1.157)
c f c c

fr#f

S’il y a un grand nombre de canaux de noyaux c et si on suppose que la distribution des signes des
by, est aléatoire relativement a f et a ¢, alors le deuxiéme terme du membre de droite est négligeable
devant le premier et on peut donc définir une largeur du niveau A pour l’état transitoire f :

Tar = Vi (szb}c> (1.158)

Et
Trr=) T (1.159)
f
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De méme, le terme } . /T'\c\/Tue = 23 YacPeyue qui apparait dans 1’expression de la matrice des
niveaux, cf équation 1.99, peut s’exprimer :

Y VTac\/Tue = L yagyps (Zﬂ’cbffc) +2 Y Yasus (Z2Pcbfcbfc/> (1.160)
Cc f c c

f 1'#f

Le deuxiéme terme du membre de droite est & nouveau négligeable, et on obtient :

Z\/FTC\/PTCZ;\/TM/TM (1.161)

On remarque donc que sous 'hypothese d'un grand nombre de canaux de noyaux (avec une distribu-
tion de signes aléatoire pour les by.), tout se passe comme si les états transitoires f étaient en fait les
canaux de sortie. On appelle ces états transitoires les canaux de col.

A cause des relations 1.159 et 1.161, les équations présentées dans les parties précédentes conti-
nuent a s’appliquer lorsque I'on remplace les canaux de noyaux par les canaux de col pour la fission.
On passe donc d"une situation ot les canaux de sortie sont trés nombreux a une situation ou ils sont
peu, en pratique pas plus de 3. Il faut noter ce faible nombre de canaux de sortie est cohérent avec les
observations expérimentales. Dans toute la suite, lorsque nous parlerons des canaux dans le cas de la
fission, nous ferons donc référence aux canaux de col.

Notons qu’expérimentalement des situations plus complexes ont été observées, avec plusieurs
cols d’énergie potentielle successifs. Cela ne change pas le fait que le phénomene de fission peut se
décrire avec un faible nombre de canaux de sortie.

1.11 Prise en compte des canaux contenant des photons

Il est possible de tirer avantage du faible couplage entre les nucléons et le champ électromagné-
tique pour inclure les photons dans la théorie de la matrice R. Grace a la faiblesse de ce couplage, la
méthode des perturbations peut étre utilisée pour décrire les phénomenes électromagnétiques. Nous
nous limitons ici aux cas oti au plus un photon est présent a la fois. Etant donné la faiblesse du cou-
plage, il est trés improbable que deux photons soient présents simultanément. Cette hypothese est
donc peu restrictive. Elle exclut cependant les cas particuliers ot les transitions a un photon sont in-
terdites par les restrictions sur les nombres quantiques, comme par exemple la transition entre deux
états de spin nul.

On note H (.A) le hamiltonien décrivant la perturbation électromagnétique due a I’émission du
photon. II est fonction du potentiel vecteur électromagnétique A. Sous 1’hypothese du faible cou-
plage, nous pouvons avoir recours a la théorie des perturbations. Selon celle-ci la probabilité de tran-
sition T d’'un état initial ¥, qui correspond a la fonction d’onde interne du systéme pour une onde
incidente dans le canal ¢, vers un état final ®,, qui correspond a I’émission d’un photon dans I’angle
solide d(Q), est :

7 2
T = 7” ‘(TC\H(l)(A)\¢p>‘ dp (1.162)

Ou dp est la densité d’états contenant un photon avec une direction dans I’angle solide d(). Cette

probabilité est égale a | U, ? le carré du module de 'élément de la matrice de collision correspondant
au passage du canal d’entrée c au canal de sortie p contenant le photon.
Comme précédemment, I’élément (p, ¢) de la matrice W est donné par :

Upe = QW Q) (1.163)

On pose I'y . = 2P.73 , et on définit la largeur I'y , du niveau A pour le canal p de fagon & ce que W,
soit sous une forme identique a celle de I'équation 1.103 (qui avait été obtenue pour des canaux de

noyaux) :
Wye =1)_ /Tacr/TupAa (1.164)
pc A/ L wp A
Ap
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La matrice des niveaux A est toujours définie par 1’équation 1.99 mais avec la somme qui porte main-
tenant sur tous les canaux, y compris ceux avec un photon. A partir de cette matrice A, nous pouvons
évidemment définir les éléments R, de la matrice R correspondant aux canaux p. Leur expression
est identique a celle des éléments pour les canaux de noyaux, qui est donnée par "équation 1.55.

En utilisant ’équation 1.162, on peut montrer que 1’équation 1.164 est exacte si :

Qpy/Thp = /27dp / X5 HY (A)®pdt (1.165)

X),jm étant un état propre de la région interne. Cette définition implique donc que seules les fonctions
d’onde de la région interne participent au couplage avec le champ électromagnétique. Or les canaux
de noyaux (dans la région externe) participent eux aussi au couplage comme le montre 1’expérience
[28]. 11 est possible de lever cette difficulté en choisissant de faire tendre les rayons a. vers l'infini.
La région interne est alors effectivement la seule a participer au couplage. Néanmoins cette solution
n’est pas souhaitable car elle a pour conséquence de retirer aux états X, jy leur signification physique
et donc leur correspondance avec les résonances. Il est donc préférable de garder la définition usuelle
des a. et de modifier 1’expression 1.164 pour y inclure une contribution de la région externe. Dans
I'équation 1.162, la fonction d’onde ¥, correspond a un état interne, il suffit donc de lui ajouter une
fonction d’onde décrivant le systéme dans la région externe.

Finalement, on montre que la prise en compte de l'effet de la région externe revient a ajouter aux
éléments de la matrice de collision correspondant aux photons une partie additionnelle. Pour des
raisons de notation, on conserve 1’équation 1.163 et on modifie W :

Wye =iy \/Taer/TupAay + Widd (1.166)
A

Cette partie additionnelle ajoute un terme non résonnant dans I'expression de la section efficace de
capture radiative. Notons que les équations de la partie 1.7.2 montrent que l’ajout de ce terme est
équivalent a I'ajout d"une matrice symétrique Ry a la matrice R.

Dans la plupart des cas, la contribution de la région externe est trées faible et on peut négliger le
terme additionnel ngd . Les canaux contenant un photon sont alors traités exactement comme les
"canaux de noyaux". Cette contribution peut devenir sensible pour des noyaux légers. Il y a alors une
petite dissymétrie dans le traitement des canaux contenant un photon a cause du terme additionnel.
Les sections efficaces s’obtiennent néanmoins avec les équations de la partie 1.8.

1.12 Approximations usuelles de la théorie de 1a matrice R

Les équations de la théorie générale de la matrice R peuvent s’avérer cotiteuses en terme de temps
de calcul. Plusieurs approximations ont donc été développées pour accélérer les calculs que nous
allons rapidement décrire ici.

1.12.1 Formalisme Single-Level Breit-Wigner

Le formalisme Single-Level Breit-Wigner (SLBW) est une approximation qui consiste a supposer
qu’il n'y a pas d’interférence entre les résonances. C’est-a-dire que chaque niveau d’énergie E, se
comporte comme s’il était seul. Cette approximation est donc acceptable si chaque pic de résonance
a une largeur beaucoup plus petite que son espacement avec ses voisins. C’est en pratique souvent
le cas pour les noyaux non fissiles. En revanche, pour les noyaux fissiles les largeurs des résonances
sont du méme ordre de grandeur que leur espacement. Le formalisme Single-Level Breit-Wigner est
alors une tres mauvaise approximation, il ne permet notamment pas de rendre compte des asymétries
pouvant étre présentes dans certains pics de résonance de la section de fission [29].
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Pour établir les formules dans cette approximation, on commence par supposer qu’il n'y a effec-
tivement qu’un seul niveau que I’on nomme A. On suppose que ce niveau appartient au groupe de
spin J™*. La matrice R s’écrit alors, pour deux canaux de ce groupe de spin :

YAcYAC
R.. = 1.167
w = (1.167)

La matrice des niveaux A correspondante est de dimension 1, c’est-a-dire que A est un scalaire. En
appliquant ’équation 1.99 (avec R? = 0), on trouve :

1 i
—=E\—-E—-A,— =T 1.1
1= Er A= 5T (1.168)
Avec les quantités
M=) S, et  Ty=2) Py, (1.169)
c c
Avec I’équation 1.104 on obtient la matrice X :
1 rl/211/2
Xoo = = A AL (1.170)

2 Ex—E—Ay—3T,
o1 on a a nouveau utilisé les largeurs de niveau :
Ty =2P73, (1.171)

Puis on applique la relation 1.123 pour obtenir la section efficace élastique o7,
réactifs «, dans le cas d"un niveau d’énergie unique A :

(E — E}) sin(2¢)T g sty — 28i0° ¢1T sy Ta + Taasty Lo Thasirry
(Ej — E)*+ 313

pour une paire de

A i . 2
Uac,el = kizg] Z 451n2 (Pl +
14 s,l

(1.172)
Avec E| = E) — A, I'énergie effective de la résonance correspondant au niveau A. Les sommes sur
s et | doivent respecter la condition s + = ]. Enfin, comme le niveau A correspond a un unique
moment angulaire total |, la somme sur | disparait de la formule.
La section efficace élastique dans le cas ot1 il n'y a aucune interférence entre les niveaux s’ob-
tient en additionnant les sections correspondant a un niveau unique. Cette somme porte sur tous les
niveaux d'un groupe de spin puis sur tous les groupes de spin :

nel = 33 Ol (1.173)
JoA
En utilisant les regles de sélection des valeurs dans la somme vectorielle | = s 4 I, on montre que :
Y gy =21+1 (1.174)
s

On obtient donc :

4
Oua(E) = 7 Y21+ 1)sin? ¢y +
x ]

7T Z(E - ES\) Sin(Z(Pl) Zs r)\,asl] -2 Sinz (Plr)\ Zs 1—‘/\,ucsl] + Zs rA,acsl] Zl’,s/ 1—‘/\,ocs’l’]
EOMEDD

(1.175)
a ] A (ESL o E)2 + zllr%\ ]

La partie ‘}(—7; Y (21 + 1) sin® ¢, de cette section n’est pas résonnante. Elle traduit le phénomeéne de
diffusion potentielle élastique que nous avons exposé dans la premiere partie de ce chapitre.
De méme, on obtient la section efficace de la réaction transformant « en a’ # « :

Zl,s rA,asl] Zl’,s’ rA,a’s’l’]]

7T
(E) = & 1.176
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1.12.2 Formalisme Multi-Level Breit-Wigner

Le formalisme Multi-Level Breit-Wigner (MLBW) permet d’étendre le domaine de validité du for-
malisme SLBW en introduisant un terme d’interférence entre les différents niveaux. Pour conserver
la rapidité de calcul des formules, l'interférence entre les niveaux n’est pas completement introduite :
les termes non-diagonaux de la matrice des niveaux A sont négligés. Ce nouveau formalisme est donc
un peu meilleur que le SLBW lorsqu’il s’agit de traiter les noyaux fissiles, mais il reste insuffisamment
précis en pratique.

On suppose donc que les termes non-diagonaux de A sont négligeables. A devient alors une
matrice diagonale dont les éléments sont, d’apres 1'équation 1.99 (avec R® = 0) :

_ i
A/\;} ~ (E)\ —E— AA — Er/\)@\,}, (1177)

Avec les définitions de A, et I'y données précédemment. La matrice X est alors facilement obtenue
par I'équation 1.104 :

1 r1/21—‘1/2l
X ==Y, MM (1.178)
25Ey—E—Ay— 1T,

La section efficace élastique, donnée par 1'expression 1.123, est donc :

1—-1/2 1—-1/2 F1/2 ]I-l/Z

47t . 7T Aasl]5 A asl] Aas'l'J5 Mas'l']
Ouel(E) = — Y (21 +1)sin® ¢y + — Q7 - - - o +
w8 =g 2 G oS0 L L e e i, — B+ i)
T y [ gy 2(E — E}) sin(2¢y) X Tausty — 280 G100 Yoo sty + s Taast) Zrs Taasir ]] (1.179)
kz 07 ) (E) —E)?+ 113

On reconnait dans cette expression la section efficace élastique dans le cas SLBW avec un terme ad-
ditionnel qui modélise les interférences entre les niveaux A et A'.

On a de méme la section efficace de la réaction transformant a en &’ # &, avec a nouveau un terme
supplémentaire par rapport au cas SLBW :

1/2 1/2 1/2 1/2
o /(E) o l Zg] Z Zl,s FA,zxsl] Zl’,s’ F)L,IX’S,ZII r/\,zxsl]r/\/,txsl]r/\,uc’s’l/]rA’,oc/s’l’]
o, = : -
ki T3 (E\ —E)*+ iI% Nz 1ars (Ey —E—= 3T (Ey —E+5T0)
(1.180)

1.12.3 Formalisme Adler-Adler

Le formalisme Adler-Adler est trés rarement utilisé dans les évaluations nucléaires actuelles.
Nous le présentons tout de méme rapidement car il fait partie des formalismes acceptés par le format
ENDEFE.

L'idée de départ consiste a diagonaliser la matrice A a l'aide d’une matrice orthogonale O de
facon a la mettre sous la forme :

A=0Ye—-E)'O (1.181)
ot la matrice € est diagonale et complexe. L'élément de la matrice A pour les niveaux A et y est donc:
O)\voyv
Ay, = 1.182
=L TF (1.182)
En posant g,},/cz =Y,0 MI’}\’/ Cz, on obtient :
/2
1 g11//62g11/ c!
X =75) —= 1.183
“ 2 ZV: ey —E (1.183)
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L’approximation Adler-Adler consiste a supposer que les g, . ne dépendent pas de I'énergie et a ne
considérer que la contribution des canaux de type s (c’est-a-dire avec un nombre quantique | = 0).
Avec ces hypotheses et 'expression de X, on obtient la section efficace élastique :

4m 27 (E — pp) sin(2¢g) — v, sin?(¢pp)
0ue(E) = =5 sin® g + == +
el (E) K2 Po K2 Z}:g] [gA,ocsol ; (ur — E)2+12
277 VAG:X\SOI,zst] + (]/l/\ _ E)HiSOI,IXSO]
—) g (1.184)
ke ; ][; (kr —E)? 403

et la section efficace de la réaction transformant « en &’ # « :

e = 0y, [5G G — BEO (1.185)
W=7 28 :
ok ] ) (mr —E)?+v3
Nous avons posé
1/2,1/2,1/2,1/2
=y —ivy et HY -G = Y SheSie8Nedie (1.186)

= €y —€p
Notons que la valeur I = 0 étant imposée, les sommes sur [ et I disparaissent. De plus, la condition
J = s + 1 implique alors s = | donc les sommes sur s et s’ disparaissent également.

L’approximation Adler-Adler est efficace pour les isotopes fissiles pour lesquels les ondes de type
s sont prédominantes dans la région des résonances. En revanche, des que des canaux ayant des
moments angulaires relatifs /| > 1 apparaissent, cette approximation ne fonctionne plus.

1.12.4 Formalisme Reich-Moore

Les moyens de calcul des ordinateurs actuels permettent d’assouplir grandement les approxi-
mations précédemment présentées. Le formalisme le plus utilisé dans les évaluations modernes de
sections efficaces est celui de Reich-Moore, qui a été introduit dans la ref [29]. La encore, 1’approxi-
mation consiste a négliger les termes non-diagonaux de la matrice des niveaux A, mais cette fois
uniquement pour les canaux contenant des photons.

Lors d"une réaction de capture radiative, le noyau composé se désexcite en émettant un photon.
Cependant le retour a 1’état fondamental se fait rarement en une seule étape : le premier photon
émis peut donc amener le noyau sur n‘importe quel état excité plus bas que I’état initial. Le retour
au fondamental se fait alors en plusieurs étapes, avec émissions successives de photons. Chaque
transition de 1’état initial vers un état intermédiaire correspondant a un canal particulier, il y a donc
un grand nombre de canaux de sortie accessibles pour la capture radiative.

Les mesures expérimentales et les évaluations ne fournissent évidemment pas les parametres
nécessaires pour chacun de ces canaux. Nous sommes donc typiquement dans un cas ot la méthode
d’élimination de Teichmann et Wigner est utile. Pour l'appliquer, il suffit de marquer comme éliminés
tous les canaux contenant un photon et d’utiliser les équations de la partie 1.9. Notons qu’a ce stade
aucune approximation n’a encore été faite.

On fait I'hypothese que les largeurs réduites 1y, , pour les canaux p contenant un photon ont des
signes aléatoires relativement a p. Comme il y a un grand nombre de canaux contenant un photon,
il est également raisonnable de supposer de plus que les largeurs I') , sont petites devant l'espace-
ment des niveaux pour chaque canal p et qu’elles ont des amplitudes deux-a-deux comparables. Cela
implique que les éléments non diagonaux de l'inverse de la matrice A® éliminée sont négligeables :

AEE = Y oAl < L 1paly (1.187)
P p
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L’approximation du formalisme Reich-Moore consiste donc a supposer que la matrice des niveaux
éliminée est diagonale (on a choisi R® = 0):

- i
(Ae)A,}l ~ <EA —-E- Zﬁ,pL;),) Oy = (EA —E—Ay,— 2rM> Sa (1.188)
p
Avec

My =Y 75,5 (1.189)

p
Tay =2 Y 75 ,Pp (1.190)

P

On peut donc appliquer les formules développées dans la partie 1.9.3, dans le cas ot les canaux
éliminés sont exactement les canaux contenant un photon. En particulier, la matrice R réduite pour
les canaux retenus c et ¢’ est alors :

YAcYAC
(R = E (1.191)
o ;EA—AM—E—%TM

Pour les canaux retenus a énergie positive, nous avons ensuite la matrice X :
X" = (Pr)l/Z (]lrr _ g:errLOr)*1 §Rrr(Pr>1/2 (1192)

Cette matrice se calcule aisément si le nombre de canaux retenus n’est pas trop élevé, il faut en ef-
fet inverser " — R'"L% dont la dimension est ce nombre. Comme aucun photon n’est présent dans
les canaux d’entrée, tous les canaux d’entrée sont retenus et les sections efficaces totale et élastique
s’obtiennent par les formules :

O tot (E ng“ Z {sm (¢a1) + cos(2¢,, Z)X;gllzl sin(2¢,, Z)X;ris;sl} (1.193)

s,

s’

47 . . 2
Ouel(E) = 1o Y 81a) {Sln2<‘l’a,l) (1 - 2X£rslI,Tsl) — sin(200,1) X + 2 [ X5 st } (1.194)
a ] s,l

De méme, la section efficace de la réaction transformant « en une paire ' # « qui ne contient pas de
photon (et qui n’est donc présente dans aucun canal éliminé) est :

Uof,lx ngﬂé 2 Z ‘Xoc 1] zxsl‘ (1.195)

s, sl

Le calcul direct de la section efficace de capture radiative nécessite 1'utilisation, et donc le calcul, de
la sous-matrice X*". On peut toutefois s’en passer en remarquant que la section totale est la somme
de la section élastique, de la section de capture et des autres sections de réaction. La section efficace
de capture radiative est donc donnée par :

Ony = On,tot — Onel — 2 (Y (1.196)
o' £
E) = 4£ er,Im X' 2 1.197
0—01,7( ) TR Zg]r“Z asl,asl Z Z‘ a's'l! NSI‘ (1. )
L | sl al sl

Les sommes sur &’ portent sur toutes les "paires de noyaux" &/, ¢’est-a-dire les paires de produits qui
ne contiennent pas de photon.
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1.13 Domaine des résonances non-résolues

A mesure que I'énergie d’excitation augmente, les niveaux d’énergie du systéme composé se rap-
prochent les uns des autres et deviennent de plus en plus larges. On observe donc progressivement
un recouvrement de plus en plus important entre les niveaux voisins. Lorsque ce recouvrement de-
vient total, la distribution des niveaux perd son caractere discret et la section efficace ne présente donc
plus de structure de résonance : c’est le domaine du continuum. Avant d’arriver dans ce domaine,
nous avons une situation ot les niveaux se recouvrent partiellement au point de ne plus pouvoir les
discerner expérimentalement mais ot la section efficace a toujours physiquement une structure de
résonance. On dit alors que 'on est dans le domaine des résonances non-résolues.

A défaut d’avoir acces directement aux paramétres de résonance dans cette région d’énergie,
nous connaissons leurs moyennes sur un grand nombre de niveaux d’énergie et leurs distributions
statistiques. Plus précisément, si on considere un ensemble E; de niveaux d’énergie correspondant a
un méme moment angulaire total | et si on note D ’espacement entre les deux niveaux consécutifs
Ej et Ei41, la moyenne de ce parametre relativement a k nous donne (Dj),, I'espacement moyen des
résonances. Etant donnée une énergie du systéme E, le resserrement des niveaux d’énergie dans le
domaine non-résolu permet de considérer un petit intervalle centré sur E contenant un grand nombre
de résonances. Il est donc possible de faire la moyenne des Dj; uniquement sur les résonances dans
cet intervalle. En ce sens, (Dj), dépend de I’énergie. De fagon similaire, on peut définir pour chaque
canal ¢ la valeur moyenne de la largeur de résonance I'y . = 2PC')/§\’ . par rapport aux résonances dans
le petit intervalle centré sur E, on la note (I'y (), (qui ne dépend plus de A car la moyenne porte
justement sur cet indice). Le facteur de pénétration P, varie lentement en fonction de 1’énergie, et
peut donc étre considéré constant sur le petit intervalle servant a calculer les moyennes. Donc :

(Tae)a = 2P(75 o )a (1.198)

Les évaluations dans le domaine non-résolu ne donnent pas acces directement aux valeurs de Dj et
I')c pour chaque résonance mais elles permettent d’obtenir (Dj),(E) et (I' )1 (E).
Nous connaissons également les lois de répartitions statistiques des parametres. Ainsi, la proba-

bilité que le parametre <g;'§; ait une valeur comprise entre x et x + dx est donnée par la loi de Wigner

[30]:

X
p(x)dx = —
2
En ce qui concerne les largeurs de résonance I'y ., en pratique nous nous intéressons aux largeurs
de niveau pour une réaction r, c’est-a-dire pour I’ensemble des canaux de sortie c, correspondant a

cette réaction. La largeur du niveau A pour cette réaction est :

e~/ gy (1.199)

Ty, =Y To, (1.200)

Cr

Chaque 7, . suit une loi de distribution Gaussienne centrée en zéro [31]. Si on note v, le nombre de
canaux ouverts pour la réaction 7, I'y , est la somme de v, carrés de variables indépendantes, chacune
suivant une loi Gaussienne centrée en zéro. I’y , suit donc une distribution x? avec v, degrés de liberté,
c’est-a-dire que la probabilité que I’y ,/(I') ;) ait une valeur entre x et x + dx est:

i vex\ 71
ax = ———— (= vux/2g 1.201
P (2)dx = 500753 ( 2 ) ¢ * (1:201)
I'(vy/2) désignant ici la fonction mathématique gamma évaluéeenv,/2:T(z) = 0+°o 2= le~tdt.

Avec ces lois de distributions et avec la connaissance des valeurs moyennes (D), et (I'y ,), il
est possible de tirer aléatoirement un ensemble de parametres E) et I') , et de se servir ensuite des
formules données dans la partie 1.12 pour obtenir les sections efficaces a ’approximation souhaitée.
Cette approche répétée un grand nombre de fois permet de calculer des tables de probabilité [32, 33],
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c’est-a-dire des tables indiquant la probabilité que dans un intervalle d’énergie donné, la section
efficace soit comprise entre deux valeurs oy et 0.

Lors de ce doctorat, nous ne nous sommes pas intéressés a la production des tables de probabili-
tés. Afin de néanmoins fournir des informations sur le comportement des sections efficaces dans le
domaine non-résolu, nous nous sommes contentés du calcul des sections moyennes en utilisant les
formules existantes.

Pour les obtenir, nous partons de '’hypothéese de Bethe [34], a savoir que les largeurs réduites
YA ont des signes aléatoires. Toujours d’apres Lane et Thomas [24], dans les deux cas extrémes
Iy > (Dj)aetT) < (D)), I'élément de la matrice W correspondant a deux canaux ¢ # ¢’ est:

1/2 Rpclic! 1/2
W, = 2iP] Z £ AAC_ g — APC/ (1.202)
2

ye = (1= LIR(E)) 'yac (1.203)

Ou R.(E) est une fonction de I'énergie qui contient la partie de R..(E) correspondant aux variations
en énergie causées par l'interaction avec les niveaux éloignés. C’est-a-dire que R.(E) est une partie
non résonnante de R..(E). Ennotant ¢ = (a,s,1) et ¢’ = (#/,5',1') deux canaux de moment angulaire
total ], on obtient alors la section correspondant a la réaction transformant « en &’ # « sous cette

hypothese :
Pcpc’&)\ca‘/\c’ﬂ_‘yc&yc’

4
Oan = 75 ) 8] ‘ . (1.204)
YK Z]: s,z,g,p );V(EA_A/\_E_EFA)(EV_DH_E_EFV)

L’étape suivante est de calculer la moyenne de cette section sur un petit intervalle centré sur E de
largeur 6. Pour la distinguer de (.) ,, moyenne sur un grand nombre de niveaux au voisinage de E, on
note (.)r la moyenne sur l'intervalle d’énergie de largeur ¢ centré en E. Pour que cette moyenne soit
significative, il faut que ¢ contienne un grand nombre de résonances et donc que 6 > (Dj),. Pour
que l'intervalle soit petit, on suppose de plus § < E. Ces deux conditions sont compatibles dans le
domaine non-résolu ot1 les résonances sont tres proches. L'étroitesse de 'intervalle considéré et le fait
que S, P et k, varient lentement en fonction de 'énergie permet de considérer que ces parametres
sont constants vis-a-vis de la moyenne (.)g. Notons de plus que S, varie suffisamment lentement
sur le domaine des résonances non-résolues pour que 1’on puisse le considérer approximativement
constant sur tout ce domaine. On peut alors choisir pour chaque canal ¢ la condition aux limites B,
de facon a annuler 59 sur l'intervalle §, donc Ay = 0. D’apres Bethe, la moyenne de la section sur ¢
est:

1 [E+9/2 PCPC’E‘/\CEC)LC’&]/LCEC‘HCI (Ta+ r;l)

<Ua,a’>E = 3 Uac,a( dE/ Zg] Z g Z

E-4/2 she it O Ajin 6 (Ex — Eu)?+ 1(Ta +Tp)?

(1.205)

Otila somme ne porte que sur les niveaux A et u dans I'intervalle 6. La répartition aléatoire des signes
des v, . permet de négliger les termes de la somme correspondanta y # A :

2 P.P.& ,
() zngz WM

s,l,s, l’ Ain é
o e 2”” 1 e
k2 s,Ls! I Ain é L(CJRC(E))Z(l - LS’RC’(E))Z

Compte-tenu du grand nombre de niveaux dans J, on peut remplacer la somme sur A par la valeur
moyenne du terme dans la somme (la moyenne (.), se faisant sur les niveaux d’énergie) multiplié
par le nombre de niveaux dans J, c’est-a-dire 6/ (Dj),

27 FAC r/\c/> 1
() = c < _ _ (1.207)
e )E = 2 Z ‘S IZ, Pa\ Ta /[y (1= LIR(E))2(1 ~ LYR(E))?
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Dans la suite, cette formule ne sera utilisée que dans le cas ott R.(E) = 0. De plus, la formule
est valable dans les cas T’y > (Dj), et T, < (Dj),. On supposera qu’elle est valable quelle que soit
la valeur du rapport I'y/(Dj),. Nous utiliserons donc la relation suivante pour la section efficace
moyenne dans le domaine non-résolu :

o E 27 F/\C r)w/
(Can)E = k%é;g; Y <DI>A< - >A (1.208)

el
s,l,s,1

On peut alors utiliser une approximation simple pour la section efficace moyenne de diffusion élas-
tique (qui n’est pas couverte par 1’équation précédente car o’ # «) en prenant une relation analogue
a I’équation 1.202 pour calculer les éléments diagonaux de la matrice W :

P 2
Wee =1+42i ) —— e

— e (1.209)

La section efficace de diffusion élastique est donc :
1/2 rl/z r1/2 r1/2

47 . 2 7T Aasl™ pasl™ Aas'l!™ pas'l!
Ua,el(E) = 72(21"1'1) sin® ¢; + *Zg] Z Z , i j
kﬁ I ki i sl Ay (E)L —E— %r/\)(EH —E+ %FH)

T 2(E — Ey) sin(2¢)T 'y go1 — 25in2 () TAT x gl
+ =Yg : A% (1.210)
ki ; ;; (Ex—E)2+ T3

On prend a nouveau la moyenne de cette section sur l'intervalle  qui contient un grand nombre de
résonances. La moyenne de la somme ) _ se calcule de la méme fagon que précédemment, et nous

Ap
obtenons a nouveau :
1/2 v1/2 +1/2 1/2 1/2 +1/2 v1/2 1/2
<2 r)\,(xslry,aser,as’l’ry,as’l’ > . E Z r/\,zxslry,ucslr/\,ucs’l’ry,ocs’l’ (r)\ + FP)
 (Ex— E—4T))(Ey — E+ 4Ty O agims  (Ex—Ep)?+ 1(Ta +T)? (1.211)
—_ 27 <r/\,txslr/\,1xs’l’ >
<D]>/\ Ty A

Calculons maintenant la moyenne de la somme ) . Etant donné que 1'on considere les ¢; et T,
A
constants sur ¢, la moyenne du premier terme est :

2(E — Ey) sin(2¢,)T - L rerr  E-E
Z ( A) 2( ‘Pll)ZM”I :Z 2sin(2¢;)Tp ust = / 2)\ 2 9F
(EA—E2+i13 /. 3 0 Je-or2 (Ex—E)?+ 4T

A

. E—_E 2)2+12/4
_ Z Sln(ZCPZ)rA,asl In ( ATt 6/ )2 + é\/ (1212)
- 5 (E—Er—6/2)24T%/4
N sin(2¢;) T In (E_E?\+5/2)2+r§\/4
Dy \ M\ (E-Ev-0/22+T3/4) /|
Et celle du deuxiéme terme est :
. 9 r E+5/2
22sm (‘Pl)z“ ey =y 2sir12(4’1)1“/\13,%11 12 2 9E
(B -ER+I3 ), 3 0 Jeworz (Bx—E)? 44T}
~ b L'y A
) _ _ _
o 451;(4’1) <rml [arctan <2(EEA)+‘5> _ arctan (MEA)‘S)D (1.213)
(D)) I I A
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Il est possible de simplifier encore les deux expressions précédentes. Compte-tenu du grand nombre
de résonances dans l'intervalle J, on peut considérer que les niveaux sont a peu pres répartis unifor-
mément de part et d’autre de E, et donc que la moyenne (.), sur les résonances de E — E, est :

(E—E\)r=0 (1.214)

Pour avoir un ordre de grandeur des variations de cette quantité, on s’intéresse a la moyenne de

son carré. Calculons-la dans le cas simple ou1 les niveaux sont équidistants. On considére N = ﬁ

niveaux en E; = E 4+ k(Dj),, comme N est grand on obtient en utilisant la formule bien connue de la
somme des carrés :

N/2
(E—=E))Ha = Ilvk Z/ (DR~ ?;” (1.215)
=—N/2

Or nous avons (D), < § donc nous pouvons négliger E — E, devant ¢ dans les formules ci-dessus.
Au premier ordre, (E — Ey —6/2)?+T3% /4 ~ (E — E) +6/2)* + T /4 et lamoyenne (.), qui apparait
dans I'équation 1.212 est donc négligeable :

2(E — E») sin(2¢)T p sl
y ~0 1.216
<; (Ex— E)2+ 4T3 >E e

Pour le deuxieme terme (équation 1.213), il faut ajouter que ¢ est grand devant Iy, car l'intervalle &
contient beaucoup de résonances et la limite en 1'infini de arctan étant 77/2, nous obtenons :

.2 102
<225m ((Pl)r)\r/\,ocsl> _ 4msin®(¢) (Tusi) (1.217)
E

+ (Ex—E)?+ 3113 (Dy)a
Finalement la moyenne de la section efficace élastique est :

_4n .2 21’ 8]
(Owel)E = g;(Zl +1)sin” ¢ + 2 Z]: D%

T I il
< Z /\""Si_‘)"““;l> + ZZSinz (le) <TA,asl>A
s,1s! I A A sl

(1.218)

Moyennant les approximations décrites dans cette partie, nous voyons donc qu'’il est possible de

calculer les valeurs moyennes de toutes les sections efficaces dans le domaine des résonances non-

résolues en connaissant seulement les lois de distribution statistique de I'espacement entre niveaux

Dy et des largeurs de réactions I'y ,, ainsi que leurs moyennes sur un grand nombre de résonances
autour de I'énergie E d’intérét.
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Chapitre 2

Reconstruction des résonances

Dans le chapitre 1, les sections efficaces ont été définies en fonction de 'énergie E du systeme
composé dans le référentiel du centre de masse. E est égale a %yv%, ou u est la masse réduite du
systéeme et v, la vitesse relative du neutron incident par rapport au noyau cible. En notant M la
masse du noyau cible et m celle de la particule incidente, on a : 4 = mM/(m + M). En pratique,
nous sommes intéressés par les sections efficaces en fonction de 1’énergie cinétique E'** du neutron
dans le référentiel du laboratoire. Plus précisément, dans ce chapitre nous étudions le cas ou1 le noyau
cible est immobile dans le référentiel du laboratoire, ¢’est-a-dire le cas o1 le matériel considéré a une
température de 0 K. La vitesse du neutron incident dans ce référentiel est alors égale a v, et son
énergie cinétique est donc E'"* = Imuv?. Le changement de référentiel permettant le passage de E &
E'® est par conséquent fort simple :

M+m

M

Il est aisé de vérifier que les formules du chapitre 1 restent valables lorsque I’énergie E du systeme

est remplacée par 1’énergie cinétique E/** du neutron dans le laboratoire, a condition que les énergies
E, des niveaux et les largeurs réduites v, . soient respectivement remplacées par :

EMb = E (2.1)

M+m
Elab — E 22
A v b (2.2)
M+m
The =\ T3 Mhe 2.3)

Dans toute la suite, nous n’utiliserons plus que les parametres E'*, E!™ et 4%, et nous omettrons

I'exposant lab. La quantité 7k, reste égale a la quantité de mouvement de la particule incidente dans
le centre de masse. Remplacer E par E'* modifie évidemment son expression, qui sera donnée plus
loin dans ce chapitre.

2.1 Définition du probleme

Comme nous 'avons déja indiqué en introduction, les bibliothéques de données nucléaires uti-
lisent actuellement la sixieme version du format Evaluated Nuclear Data File, plus couramment appelé
ENDF-6 [2]. D’autres types de format ont existé par le passé, notamment dans le laboratoire amé-
ricain Lawrence Livermore National Laboratory, ou sont en cours de développement, comme le format
GND (Generalized Nuclear Data). Tous ces formats contiennent les informations nécessaires au calcul
des sections efficaces correspondant a un noyau cible immobile dans le laboratoire. Cette opération
s’appelle la reconstruction des sections efficaces a 0 K.

Dans le cas du format ENDEF-6, les données nucléaires pour un noyau cible et une particule inci-
dente (ici un neutron) définis sont organisées en différents fichiers. Chacun de ces fichiers est repéré
par un label, qui commence par MF suivi d'un numéro, et donne un type spécifique d’informations.
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Celles nécessaires au calcul des sections a 0 K, auquel nous nous intéressons dans ce chapitre, sont
contenues dans deux fichiers : MF 2 et MF 3.

2.1.1 Fichier MF 2 du format ENDF-6

Plus précisément, le fichier MF 2 permet de reconstruire les sections efficaces dans les domaines
d’énergie dominés par le phénomene de résonance, c’est-a-dire dans les domaines des résonances
résolues et non-résolues. Ce fichier contient pour le domaine résolu une liste des parametres néces-
saires, a savoir I'énergie E, pour chaque niveau A et les largeurs de résonance I'y . pour les canaux
c ou, de facon équivalente, les largeurs réduites 7, .. Dans le cas du domaine non-résolu, ces pa-
rameétres sont remplacés par la donnée des moyennes de I'espacement entre niveaux (Dj), et des
largeurs de résonance (I') (),, ainsi qu’une indication sur leur variation en fonction de 1’énergie. Le
tichier MF 2 contient également le rayon a. pour tous les canaux utiles afin de calculer les facteurs
P., S¢ et ¢.. Enfin il indique par quel formalisme dérivé de la théorie de la matrice R (par exemple
les formalismes Single-Level Breit-Wigner, Multi-Level Breit-Wigner, Reich-Moore, etc.) les sections
efficaces sont décrites. Pour cela le format ENDF utilise les parametres LRU et LRE. Le parametre
LRU est fixé a 1 pour indiquer que 1’on est dans le domaine résolu, et a 2 pour le domaine non-résolu.
Dans le cas du domaine résolu, le parametre LRF peut prendre les valeurs suivantes :

— LRF = 1: formalisme Single-Level Breit-Wigner (SLBW)

— LRF = 2: formalisme Multi-Level Breit-Wigner (MLBW)

— LRF = 3 : formalisme Reich-Moore (RM)

— LRF =4 : formalisme Adler-Adler (AA)

— LRF =7 : formalisme R-Matrix Limited (RML)

Plusieurs formalismes peuvent étre nécessaires pour décrire complétement les sections efficaces. Le
fichier MF 2 est donc séparé en plusieurs domaines de résonance. Chaque domaine de résonance cor-
respond a un intervalle d’énergie dans lequel un formalisme unique peut étre utilisé pour décrire les
sections. Les parameétres décrits ci-dessus sont donc donnés pour chaque domaine de résonance.

Les formalismes SLBW, MLBW et AA ont été décrits dans la partie 1.12. Le format ENDF-6 per-
met de les utiliser avec quelques restrictions. La principale est qu’il limite 1'utilisateur & 3 canaux pour
chaque triplet de nombres quantiques (], 1, s) : le canal de la diffusion élastique (qui est donc le canal
d’entrée), un seul canal de fission et un canal pour la capture radiative. Pour les formalismes SLBW
et MLBW, I'effet des canaux supplémentaires sur la largeur totale des niveaux est pris en compte via
une "largeur compétitive" qui est a ajouter aux largeurs élastique, de fission et de capture pour ob-
tenir la largeur totale. De plus, le format ENDF suppose implicitement une conservation du nombre
quantique ! au cours des réactions. Cela signifie que I'élément de la matrice de collision correspon-
dant a deux canaux c et ¢’ estnul si [ # I'. Notons aussi que pour supprimer toute référence explicite

au spin s du canal, on utilise I'y 4;; = ZF Aasty @u lieu des largeurs de résonance classiques. Les
S
termes en 2 I)asiDawsr des équations des parties 1.12.1 et 1.12.2 deviennent donc ZFMZFA,M.
1,s,l',s 1
Avec ces simplifications additionnelles, I’équation 1.176 qui donne la section efficace de la réaction

transformant « en &’ # « dans le cas SLBW devient :

T TaatyTa g
O (E) = 5 Y &7 ) ——~ (2.4)
ki 7O 5 (EL—E)?2+ 413

ou a désigne la paire neutron - noyau cible, et &’ permet au choix de désigner la fission ou la capture
radiative. Les autres formules s’obtiennent de la méme facon. Nous ne nous attarderons pas plus sur
la description de ces trois formalismes du format ENDF.

Ces formalismes ne sont d’ailleurs plus utilisés dans les évaluations modernes, ot ils sont rem-
placés par les formalismes LRF = 3 ou LRF =7 (pour les évaluations les plus récentes).

Le formalisme LRF = 3 est appelé "Reich-Moore" par le manuel ENDF. Il s’agit en réalité d'une
version restrictive du formalisme de Reich-Moore général. Comme pour les formalismes LRF =1 et
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2, dans le format ENDF seuls quatre canaux sont donnés pour chaque triplet de nombres quantiques
(J,1,s) : un canal correspondant a la diffusion élastique que 1'on désignera par (n,1,s,]), un canal
correspondant a la réaction de capture radiative, noté (v,1,s, J) (qui est en réalité la somme de tous
les canaux contenant un photon, qui sont éliminés au sens de Teichmann et Wigner) et deux canaux
correspondant a la fission, (f1,1,s,]) et (f2,1,s,]). Nous avons vu dans la partie 1.10 que deux canaux
pouvaient effectivement suffire a décrire le phénomeéne de la fission dans la plupart des cas. Le format
ENDF suppose a nouveau implicitement une conservation de /. De plus, on suppose que le spin
s du canal est lui aussi conservé lors d’une réaction. Les conservations de ! et s n’ont aucune réalité
physique mais permettent de simplifier les calculs des sections. La conséquence est en effet que X+ =
0 pour tous canaux avec I # I’ ous # s’. On peut donc considérer indépendamment chaque sous-
matrice X/** de X/, correspondant a 'ensemble des canaux du groupe de spin ] ayant la méme valeur
du moment orbital ! et la méme valeur du spin s du canal. Enfin, le formalisme LRF = 3 impose
pour tous les niveaux que A, = 0. Cela revient a supposer S, constant sur tout le domaine d’énergie
considéré (on peut alors fixer la condition aux bords B, = S. pour avoir Ay = 0). Dans le cas des
ondes s (I = 0), on a S, = 0 et cette hypothese est donc vérifiée rigoureusement. Or les ondes s
sont a priori celles qui contribuent le plus aux sections efficaces dans le domaine des résonances.
Pour les ondes avec I > 0, S, n’est plus rigoureusement constante. Cependant, ses variations sont
suffisamment lentes pour que cette approximation soit acceptable.

Avec ces restrictions, les formules de la partie 1.12.4 peuvent se récrire dans le cas LRF = 3. Com-
mengons par la section totale :

4n ) .
0iot(E) = 27 2.8 [51”2(@) + cos(261) Xy, " — sin(29y) X5 Re} (2.5)
Ils

Pour la section élastique :

47t . : 2
(E) =15 L8 [smz((pl) (1 —oxi 1’”) — sin(2¢;) X115 Re (X{[;J’S ] (2.6)
Ils
Pour la section de fission :
477 5|2 5|2
Tfis(E) = gy +0n2 = 25 18 sz}ll | x ] 2.7)
ILs
Et enfin pour la section de capture radiative :
E) = 4 er, Jls, Im er, Jls 2 er, Jls er, Jls 2 78
oy (E) = e Zg] 1,1 | n,fi n,fa (2.8)
JLs

La sous-matrice X" /!5 correspond aux canaux retenus ayant les nombres quantiques (J,,s). Il y
ena3((nls]), (fi,l,s,]) et (f2ls,])), car les canaux contenant un photon sont éliminés. Cette
sous-matrice est donc de dimension 3. On a:

X' Jls — (Pr 1)1/2 (]l — R ]lsLOr l) -1 I Jls (Pr 1)1/2 (29)

R JIs est la sous-matrice de la matrice réduite ' correspondant aux canaux de nombres quantiques
(J,1,s). Cette sous-matrice est elle aussi de dimension 3 et est donc trés rapide a inverser, ce qui
explique le choix de l'approximation de la conservation de s et I pour le formalisme LRF = 3. Les
éléments de la matrice R /' sont donnés, d’apres I’équation 1.191, par.

§Rrr, Jls _ ')’A,af)’)\,'b 210
b ;—EA CE i, (2.10)

La somme ne porte que sur les niveaux A correspondant aux nombres quantiques (J,,s). a et b
peuvent désigner n, f1 ou f5.
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Compte-tenu des restrictions que nous avons exposées ci-dessus, le formalisme LRF = 3 n’est pas
suffisant dans tous les cas. Il ne permet par exemple pas de décrire la diffusion inélastique avec la
matrice R, ni d’ajouter un troisiéme canal de fission pour mieux rendre compte des données expé-
rimentales. Pour ces raisons, le formalisme LRF = 7, R-Matrix Limited, a été ajouté au format ENDF
récemment. Ce nouveau formalisme permet de décrire le formalisme Reich-Moore général, c’est-a-
dire sans ajouter aucune restriction a 'approximation décrite dans la partie 1.12.4. L'évaluateur peut
définir autant de paires de particules &’ qu’il le souhaite et aucune hypothése non physique n’est
faite sur la conservation des nombres quantiques. Il est donc possible en théorie de définir des para-
metres pour tous les canaux physiquement accessibles dans 1’espace de configuration. L'évaluateur
peut aussi entrer les valeurs qu’il souhaite pour les conditions aux limites B, ce qui signifie que ce
formalisme permet d’avoir des facteurs de déphasage S. dépendant de I'énergie.

Le formalisme LRF = 7 permet donc de décrire a l'aide de la théorie de la matrice R toutes les
réactions possibles, y compris les réactions a seuil (i.e. ne se déclenchant que lorsque 1’énergie du
neutron incident atteint un certain seuil), comme par exemple la diffusion inélastique ou les réactions
mettant en jeu des produits ayant une charge électrique, telle I'émission de protons.

Le terme limited associé au nom de ce formalisme indique qu’il a été pensé pour décrire les sec-
tions seulement dans le cas de 'approximation Reich-Moore. Cependant, il est suffisamment souple
pour contenir tous les parametres nécessaires a une description par la théorie générale de la matrice
R, c’est-a-dire sans aucune approximation dans le calcul de la matrice de collision. Ce formalisme
étant assez récent, tres peu d’évaluations 'utilisent actuellement. A notre connaissance, parmi celles-
ci seule I'évaluation de 3Cl de la bibliotheque ENDF/B-VIL1 est disponible publiquement. Nous
avons cependant eu la chance d’avoir acceés aux évaluations de *°Fe et de '°O réalisées trés récem-
ment a Oak Ridge National Laboratory, qui utilisent ce formalisme.

Le domaine des résonances non-résolues est indiqué par la valeur 2 du parametre LRU. Dans
ce cas, un seul formalisme est possible : celui décrit dans la partie 1.13. On le soumet aux mémes
restrictions que les formalismes LRU = 1 et LRF =1 et 2, c’est-a-dire que seules 3 réactions peuvent
étre définies : diffusion élastique (1), fission (f) et capture radiative (7). Comme pour ces formalismes,
l'effet des réactions supplémentaires (comme, par exemple, la diffusion inélastique) est modélisé en
ajoutant une "largeur compétitive" I'y ,;s; aux largeurs élastique, de fission et de capture pour obtenir
la largeur totale. De plus, le nombre quantique [ est supposé conservé lors des réactions nucléaires.
Pour chaque couple (I, s), le format ENDF ne donne pas les largeurs de résonance moyennes (I'y i57) A
pour la réaction r mais leur somme sur les valeurs de spin s possibles : (I'y ;)1 = Z(F Asisf)A- EN

S
conservant les notations introduites ci-dessus, les formules 1.218 et 1.208 se simplifient en prenant en
compte ces restrictions pour donner :

47t . 272 3, .
(0)E(E) = = ;(21 + 1) sin” ¢y + 2 Z]:Zz; (Dg]]lh < FA); ll]]> + 2sin®(¢y) <r)\/”l]>)\] (2.11)
’ AT A

272 Q7 <TA nl] rAfl]>
o) g (E) = did Bl 212
<f >E( ) 2 ;;<D],l>/\ r)\,l] N ( )

2772 g7 <TA nlf T 'yl]>
o E) = ’ d 2.13
< ’Y>E( ) kz ;; <D],l>/\ r/\,l] . ( )

ot I'yi; = Ty + Tasip + Ta iy + T ay est la largeur totale pour le niveau A associé aux nombres
quantiques | et [ : du fait de la conservation de /, une résonance correspond non seulement a un
unique | mais aussi a un unique /. Pour la méme raison on donne l'espacement moyen entre les
résonances pour (J,1), et plus seulement pour J.

Le domaine non-résolu (LRU = 2) admet 3 options caractérisées par les valeurs de LRF et d'un
autre marqueur (LFW) :

— option LRF =1 et LFW =0 : tous les (D), et les (I'y ,;;)» sont indépendants de I'énergie.
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— option LRF =1 et LFW = 1 : seules les largeurs de fission (I'y f;)1 dépendent de 1’énergie.

— option LRF =2 : tous les (Dj;), etles (I'y ,;;)» dépendent de I'énergie.
Les parametres dépendant de 1’énergie sont donnés sur une grille d’énergie et peuvent étre obtenus
entre les points de cette grille en utilisant une loi d’interpolation spécifiée par le fichier MF 2.

2.1.2 Fichier MF 3 du format ENDF-6

Le fichier MF 2 ne sulffit pas a reconstruire completement les sections efficaces. Certaines réactions
ne sont pas décrites par le formalisme utilisé, que ce soit a cause de ses propres restrictions ou d'un
choix de I'évaluateur, et les sections efficaces correspondantes doivent donc étre données d'une autre
facon. Quant aux réactions décrites par le formalisme, les approximations imposées peuvent étre
trop fortes pour correctement rendre compte de la réalité physique. Il faut alors ajouter une partie
complémentaire aux sections reconstruites a partir de MF 2. Une derniere restriction du fichier MF
2 est qu’il ne permet de reconstruire les sections efficaces que sur un domaine énergétique fini. En
dehors de ce domaine, il est nécessaire d’avoir une autre méthode de reconstruction des sections.

Le fichier MF 3 permet de compléter les données du fichier MF 2, afin d’obtenir les sections effi-
caces compleétes pour toutes les réactions possibles et sur toute la gamme d’énergie d’intérét. Dans
ce fichier, chaque section efficace de réaction est donnée sous forme d’une table, la premiere colonne
étant une grille d’énergie et la seconde contenant les valeurs de la section en chacune de ces énergies.
Une loi d’interpolation, permettant a partir de la table d’obtenir la section a n'importe quelle énergie,
est également fournie.

Cette description des sections efficaces est adaptée au domaine du continuum, ou1 les sections
sont lisses, sans brusques variations. En revanche, dans une zone d’énergie avec un phénomene de
résonance, la taille des tables nécessaires a une description précise des sections efficaces devient tres
importante. Pour les évaluations les plus anciennes, le fichier MF 3 est également utilisé seul pour les
sections efficaces a basse énergie, avant la premiere résonance.

Dans les domaines d’énergie couverts par le fichier MF 2, et pour les réactions qui y sont décrites,
le fichier MF 3 contient des sections efficaces complémentaires a ajouter aux sections reconstruites
a partir des parametres donnés dans MF 2. Ces sections complémentaires peuvent étre nulles, si le
formalisme utilisé est suffisamment précis, voire négatives pour corriger les sections du fichier MF 2.

2.1.3 Breve revue des codes existants

Le code de traitement des données nucléaires le plus utilisé actuellement est NJOY [8]. Lorsque
que le présent doctorat a débuté, ce logiciel était disponible sous sa version NJOY 99. Dans cette ver-
sion, la reconstruction des résonances, qui s’effectue dans le module RECONR, est possible seulement
pour les formalismes avec un LRF variant de 1 a 4 dans le domaine résolu. Le nouveau formalisme
R-Matrix Limited n’est pas traité par NJOY 99. Dans le domaine non-résolu, toutes les possibilités sont
traitées.

Le module RECONR effectue en réalité deux opérations. D'une part, il reconstruit les sections
efficaces a 0 K, utilisant pour cela les données des fichiers MF 2 et MF 3 du format ENDF et d’autre
part, il détermine la grille des énergies pour lesquelles les sections seront calculées de fagon a ce que
les sections efficaces puissent étre obtenues par interpolation linéaire entre les points de cette grille.
Cette derniere opération s’appelle la linéarisation des sections.

Ainsi RECONR commence par déterminer grossiérement une premiere grille d’énergie sur la-
quelle il calcule les sections efficaces. Il ajoute ensuite des points a cette grille, et calcule les valeurs
correspondantes des sections, tant que la condition de linéarité n’est pas remplie. Plus précisément,
étant donnés deux points consécutifs E; et E; ;1 de la grille, cette condition est considérée satisfaite si
la valeur interpolée de la section efficace o en E; 1/, = (E; + Ejy1)/2 est proche de ¢(E;;1,2) avec
une précision donnée par 1'utilisateur. Si cette condition n’est pas satisfaite, le point E; 1/, est ajouté a
la grille. Nous reviendrons plus en détails sur les mécanismes de linéarisation dans la partie 5.1. Pour
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le chapitre actuel, il importe seulement de savoir qu’en sortie de RECONR, NJOY donne les sections
efficaces a 0 K sur une grille d’énergie qu’il a lui méme générée.

Une version de NJOY est sortie au début de 'année 2013, NJOY 2012 [10]. Le fonctionnement
global de RECONR est toujours le méme, mais dans cette nouvelle version le format LRF =7 peut lui
aussi étre traité. NJOY 2012 accepte donc tous les formalismes admis par le format ENDF.

D’autres logiciels sont 8 méme de reconstruire les sections a 0 K. Citons par exemple le systéeme
de codes PREPRO [11], a travers son module RECENT. Dans sa version 2007, PREPRO peut traiter
I'ensemble des formalismes du format ENDE, avec toutefois une restriction pour le LRF =7 : dans ce
cas, PREPRO 2007 ne peut traiter que les évaluations dans lesquelles au plus 4 réactions sont définies.
Notons que c’est le cas des trois seules évaluations actuelles utilisant LRF = 7 que nous connaissons.
La version PREPRO 2010 a levé cette restriction. On peut également mentionner le code AMPX, d’Oak
Ridge National Laboratory [12]. Ce code est lui aussi capable de traiter tous les formalismes existants.

Enfin, le logiciel SAMMY [18], utilisé pour déterminer les paramétres de la matrice R a partir des
mesures expérimentales de sections efficaces, a également un module lui permettant de reconstruire
les sections efficaces a 0 K. Ce module peut traiter le formalisme Reich-Moore général.

Comme nous le voyons, plusieurs codes permettent de reconstruire les sections efficaces quel que
soit le formalisme imposé par le format ENDEF. Ces codes sont tous anciens mais continuent a étre
développés, leurs derniéres versions étant assez récentes. Il faut noter qu’au début de ce doctorat,
NJOY ne pouvait pas traiter le formalisme LRF =7, alors qu’au moins une évaluation 'utilisant était
a la disposition du public. Cela illustre les problemes pouvant survenir lorsque I'immense majorité
des utilisateurs s’appuie sur un seul code, et lorsque ce code est tres dépendant du format des biblio-
théques de données nucléaires.

Afin que cette revue soit complete, il faut préciser qu’il existe d’autres codes de traitement ca-
pables d’effectuer la reconstruction des sections efficaces. Parmi ceux-ci, les logiciels CALENDF [15]
et GALILEE [14] du CEA, ainsi que le logiciel FUDGE [13] de Lawrence Livermore National Laboratory.
Nous ne les avons cependant pas utilisés pour ce chapitre.

2.14 GAIA

Le but actuel du logiciel GAIA, développé durant ce doctorat, est la création de fichiers d’entrée
pour les codes de calcul Monte-Carlo a énergie continue. La premiere étape est alors la reconstruction
des sections efficaces a 0 K. De plus, 1'un de nos objectifs est de rendre GAIA indépendant du format
des bibliotheques de données nucléaires (c’est-a-dire ENDF-6 ou GND). Pour cela il est nécessaire que
GAIA soit capable de traiter tous les formalismes prévus par le format ENDF, y compris le nouveau
formalisme LRF =7, mais aussi de calculer les sections en utilisant directement le formalisme général
de la matrice R, afin de garantir la plus grande souplesse possible.

GAIA étant écrit avec une orientation objet, la reconstruction des sections efficaces est effectuée
par une classe d’objets informatiques, et non, a strictement parler, par un module indépendant du
reste du code. La classe en question s’appelle RESONANCERANGE. Un objet de cette classe repré-
sente un domaine d’énergie dans lequel les sections efficaces sont décrites par un seul formalisme. Il
permet également de calculer les sections pour une énergie donnée. Un objet RESONANCERANGE
correspond donc a un "domaine de résonance" du format ENDF. La classe RESONANCERANGE est
abstraite, ce qui signifie qu’elle permet de définir des propriétés générales que toutes les classes qui
en dérivent doivent respecter. Pour implémenter le calcul des sections selon un formalisme donné,
nous avons créé une classe dérivée par type de formalisme. En voici une liste :

— RESONANCERANGE_SLWB : permet de reconstruire les sections efficaces dans le domaine

résolu en utilisant le formalisme LRF = 1 du format ENDF (c’est-a-dire SLBW restreint).

— RESONANCERANGE_MLWB : idem en utilisant le formalisme LRF = 2 du format ENDF (c’est-

a-dire MLBW restreint).

— RESONANCERANGE_AA : idem en utilisant le formalisme LRF = 4 du format ENDF (c’est-a-

dire Adler-Adler).
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— RESONANCERANGE_RMATRIX : idem en utilisant le formalisme général de la matrice R.
Cette classe peut notamment servir a traiter les formalismes LRF = 3 et 7 du format ENDF
(c’est-a-dire Reich-Moore restreint et général).

— RESONANCERANGE_URR : permet de reconstruire les sections dans le domaine non-résolu,
en utilisant les trois options du formalisme LRU = 2 du format ENDFE.

— RESONANCERANGE_TABULATED : permet de reconstruire les sections données sur une grille
d’énergie. Cela permet de décrire les sections dans le domaine du continuum, ou les sections
complémentaires a ajouter dans les autres domaines d’énergie.

Pour effectuer la reconstruction des sections efficaces a 0 K dans GAIA, il suffit donc de créer
et remplir une liste d’objets de type RESONANCERANGE a partir des informations contenues dans
le fichier d’entrée (par exemple un fichier ENDF). Chacun de ces objets correspond a un intervalle
d’énergie donné et permet de calculer les sections pour toutes les réactions nous intéressant a n'im-
porte quelle énergie dans cet intervalle. La liste des RESONANCERANGE est stockée dans un objet
appelé CROSS_SECTIONS qui contient donc toute 1'information nécessaire a la reconstruction des
sections efficaces a toute énergie, ce qui inclut les indications sur la maniere d’additionner les sec-
tions provenant des différents objets RESONANCERANGE.

2.2 Domaine des résonances résolues : implémentation dans GAIA

Dans la liste ci-dessus, les classes RESONANCERANGE_SILWB, RESONANCERANGE_MLWB et
RESONANCERANGE_AA utilisent directement les formules du format ENDF pour les formalismes
LRU =1 et LRF =1, 2 et 4, respectivement. Ces formules ont été succinctement présentées au début
de la partie 2.1.1, et sont les mémes que celles utilisées dans le code NJOY. Nous ne nous attarderons
pas plus dessus.

Nous allons en effet présenter dans cette partie la fagon de calculer les sections efficaces dans le
domaine résolu en utilisant le formalisme général de la matrice R, c’est-a-dire la classe RESONANCE-
RANGE_RMATRIX. Cette classe permet également d’introduire certaines approximation comme, par
exemple, celle de Reich-Moore. Les sections s’obtiennent par les formules présentées dans la partie
1.8.2, que nous rappelons ici.

On considere la paire de particules initiales «, c’est-a-dire la paire neutron incident et noyau cible
(avec leurs états d’excitations définis). La section efficace totale pour une cible a 0 K est donnée par :

4 , . ,
O ot (E) = k—? ng E [szn2(<pc) + cos(2<pc)ng? — s1n(24>c)X§C} (2.14)
L c(a])

et la section de diffusion élastique par :

4r : m .
Tua(E) = 13 L81a L {smz((pc) (1—2xtr) —sinp)XE+ Y | XC,,C|2} (2.15)
ST cad) c/(w))

Quant a la section efficace correspondant a une réaction qui transforme a en une paire de particules
«' # «, nous avons, toujours pour une cible a 0 K :

47
O (E) = 15 L8re 1, ), Xl (2.16)
T )

Rappelons a nouveau qu’ici la notation | désigne en réalité le couple |™, ou1 | est le moment angulaire
total du canal considéré et 77 la parité associée. Dans toutes ces expressions, les sommes )~ portent

c(a))
sur tous les canaux ¢ appartenant au groupe de spin | et correspondant a la paire de particules a.

Ce sont donc des sommes sur tous les [ et s accessibles, ce qui implique notamment que s et [ doivent
vérifier la somme vectorielle ] = [ +s.
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Les objets de la classe RESONANCERANGE_RMATRIX doivent calculer les sections efficaces en
utilisant les formules ci-dessus a partir des parametres donnés dans les fichiers évalués. On remarque
que les sections ¢ peuvent s’écrire comme la somme sur J™ des al, qui sont les sections efficaces
correspondant aux réactions passant exclusivement par les canaux du groupe de spin |7 :

47-[ . m . e
Uo]c,tot<E) = kTgI,a Z [51”2(4%) +COS(24’6)XCI,C - Sm(ZCPC)ch} (2.17)
® c(a])

ol J(E) = % S Y {sinz(cpc) (1 - 2X§/"§) —sin(2p) X%+ ¥ |XC,,C|2} (2.18)
o) c'(a,])
] 4r 2 /
oLo(B) = g ¥ ¥ [Xee, pourd #a (2.19)
o ea])ean])

Compte-tenu de cette observation, nous avons écrit 1’objet RESONANCERANGE_RMATRIX sous la
forme d"une liste d’objets de classe SPINGROUP. Chacun de ces objets SPINGROUP décrit un groupe
de spin pour une des valeurs | accessibles et est capable de calculer les ¢/ pour toutes les réactions

nous intéressant.
Afin d’effectuer ce calcul, un objet SPINGROUP doit connaitre les éléments Xg/’ . de la sous-matrice

X/ pour tous les canaux c et ¢’ du groupe de spin J”, mais aussi les facteurs de pénétration P, les
facteurs de décalage S, et les déphasages ¢. pour chacun des canaux de ce groupe. Cet objet contient
donc, outre les valeurs de | et 7t le caractérisant, un objet de la classe XMATRIX qui est responsable
du calcul des Xg,,c, et une liste d’objets de la classe CHANNEL, chacun décrivant un des canaux
du groupe de spin. Nous reviendrons dans la suite sur I'implémentation de XMATRIX. Enfin, du
fait de la conservation de | et 71, chaque résonance peut étre associée a un groupe de spin. L'objet
SPINGROUP contient donc I'énergie et les largeurs réduites de chaque résonance de J”.

Un canal c étant caractérisé par les nombres quantiques |, 7, I, s et par la paire de particules
' qui lui est associée, 1'objet CHANNEL contient les valeurs de ces nombres et un objet de classe
PARTICLEPAIR qui représente &’ en contenant les descriptions des deux particules la composant, de
leurs niveaux d’excitation, de leurs spins intrinseques, mais aussi de la réaction ayant formé cette
paire. S’il s’agit de la paire initiale, la réaction associée est la diffusion élastique. Un objet CHANNEL
doit pouvoir calculer les P, S et ¢, lui étant associés, ainsi que le facteur de spin g;, et le nombre
d’onde k. A cause de la conservation de ] et 77 lors des réactions, chaque groupe de spin ] contient
au moins un canal d’entrée, c’est-a-dire un canal dont la paire de particules est la paire initiale.

2.2.1 Calcul du nombre d’onde k,

Le calcul du nombre d’onde k, ne nécessite que les parametres intrinseques a la paire «/, il est
donc effectué par la classe PARTICLEPAIR.

Tik, est la valeur absolue de la quantité de mouvement d’une des particules de la paire a’ dans
le référentiel du centre de masse. Comme nous n’avons que deux particules, elles ont évidemment
la méme quantité de mouvement, au signe pres, dans ce référentiel. Considérons une réaction ot le
neutron et le noyau cible donnent deux particules, notées 3 et 4. Soient m, M, mgz, m4 les masses, ¥, 0,
U3, U4 les vitesses et E, E, E3, E4 les énergies cinétiques dans le référentiel du laboratoire du neutron,
du noyau cible et des particules 3 et 4, respectivement. Comme le noyau cible est a 0 K, il est au repos
dans le laboratoire et donc E; = 0. Enfin on note avec 1’exposant * les vitesses et énergies dans le
référentiel du centre de masse. Nous sommes dans le cas ot les particules sont non-relativistes, donc
nous cherchons a calculer :

Flk,xl = I’I’l3?7§ (220)

Si la paire qui nous intéresse est &, la paire initiale, alors :

hky = m7* (2.21)
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Nous voulons exprimer ces quantités en fonction de I'énergie E du neutron incident dans le labora-

toire. On a v* = mJFLMﬁ, donc: .
* = e _A:IM)ZE (2.22)
et par conséquent :
h’k? = 2mE* = mfz (2.23)

On note Q le gain d’énergie lors de la réaction dans le référentiel du centre de masse. La conservation
de I’énergie donne :

E*+E;=E3+E;—Q (2.24)
Avec la condition de conservation de la quantité de mouvement m3vs" = —maUy", nous obtenons
I'expression cherchée :
2mszmy M
h2k2/ -2 E* — E 2.25
v =2mE m3+m4<m+M +Q) (225)

Remarquons que si &’ = w, la réaction associée est une diffusion élastique donc m3 = m, my = M et
Q = 0. On retrouve bien I'expression de fik,.

Les énergies cinétiques devant étre positives, la réaction que nous considérons n’est possible que
si E5 + E} — Q > 0, ce qui se récrit en fonction de 1’énergie E :

E >0 2.26
m+ M Q= (2.26)

Si Q < 0, la réaction est donc interdite quand 1’énergie cinétique du neutron incident dans le labora-
toire est inférieure a la valeur — %Q. On parle alors de réaction a seuil. Pour de telles réactions, les
canaux associés sont dits a énergie négative tant que E est en dessous du seuil.
Les objets PARTICLEPAIR permettent également de calculer le facteur de spin, a partir des spins
I et I; de la paire :
2] +1
81 = 0L +1)(2h + 1)

Enfin, si les deux particules de la paire sont chargées, il est nécessaire de calculer le parametre de
Coulomb 7,, qui s’exprime en fonction des charges z3 et z4 :

(2.27)

2
nms3my Z3Z4€
_ 2.28)
e ms +my 4egh®/|K2| (

oul e est la charge électrique élémentaire et €y est la permittivité du vide.

2.2.2 Calcul du rayon du canal a,

Les calculs de P, S et ¢ nécessitent de connaitre, pour chaque canal ¢, son rayon a.. Dans le for-
mat ENDEF, ce rayon peut étre donné de plusieurs fagons différentes. Nous avons donc implémenté
le calcul de a. dans une classe CHANNELRADIUS. Chaque objet CHANNEL contient un CHANNEL-
RADIUS qui est responsable de fournir le rayon a..

Il fournit en réalité deux rayons : le "vrai" ac . et le rayon dit "effectif" acefr- Ce rayon effectif
permet de prendre en compte les effets des niveaux de résonance éloignés dans le calcul de ¢.. Le
vrai rayon est lui utilisé pour les calculs de P et S..

Le formalisme LRU = 1, LRF = 7 du format ENDF permet de définir un ac . et un a..¢¢ pour
chaque canal c. Ces valeurs sont indépendantes de 1'énergie et correspondent a la maniére la plus
générale de donner les rayons.

Les autres formalismes de ENDF ne permettent pas de définir un couple de rayons par canal, a
cause du manque de place dans les fichiers de données. Au mieux, un couple de rayons est fourni
pour chaque valeur de /. Afin de pouvoir introduire un peu plus de degrés de liberté, ces rayons
peuvent étre donnés sous la forme de fonctions dépendant de I’énergie.
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2.2.3 Calcul des facteurs P, S. et ¢

Pour un canal ¢, le calcul du facteur de pénétration P, du facteur de décalage S; et du dépha-
sage ¢. est effectué par un objet de classe RADIALWAVEFUNCTIONS. Chaque RADIALWAVEFUNC-
TIONS est contenu dans un objet CHANNEL, qui lui fournit les parametres nécessaires au calcul, les
valeurs de ac true, dceff €t 1, et regoit en retour les P, S; et ¢c.

Il faut distinguer plusieurs cas :

Canaux a énergie positive

Commengons par considérer un canal a énergie positive, c’est-a-dire avec E > —%Q, et ne
contenant aucun photon. Dans ce cas, les équations 1.26, 1.24 et 1.30 donnent P, S, et ¢, en utilisant
les fonctions d’onde de Coulomb F; et G; :

Fy(1as 00 ) F] (1, ) + G1 (10, 0a) G’ (7, 0a)

Se1 = Pe (2.29)
! F2(1as a) + G2(1as )
Pl = e (2.30)
! Fzz(ﬂrx/ Pa) + Glz(ﬂa,Pa)
“1 ( Fi(1a, pa)
+ = tan ! (l (2.31)
Pu G1(Mas Pa)

ou f’ désigne la dérivée de f par rapport a p, = kqa.. Pour P, et S, p, est calculée en utilisant le vrai
rayon dc e, €t pour ¢ en utilisant le rayon effectif a. , Ff-

A partir de ces formules, il est possible de dériver des relations de récurrence pour tout I > 1 [24].
En pratique, nous les utiliserons principalement dans le cas 77, = 0, c’est-a-dire le cas sans interaction
de Coulomb, ou elles s’écrivent :

2 pt
Pa Pyq
PhH = 2 (2.32)
w,l (l . 51171)2 + (P;,_lfl)z
2 +
Px (l =S 171)
St 41— . (2.33)
w,l (l _ S;r,lfl)z + (P;lfl)z
+ 4t -1 Poilfl 234
¢a,l - q)vc,l—l —tan ]_s*t (2.34)
a,l—1
Les conditions initiales sont :
Poj,_O = Pu s Szo =0, ‘on = Pu (2.35)

L’erreur commise dans 'expression 2.34 peut devenir grande assez rapidement du fait de la diffi-
culté a calculer précisément tan~!. De plus nous n’avons jamais besoin directement de 47;, car les sec-
tions efficaces ne dépendent que de cos(2<p:;l) et sin(Zgbzl). Dans le cas 77, = 0, les formules usuelles
de trigonométrie permettent de remplacer I’équation 2.34 par les relations de récurrence :

(1-X?) cos(2cpzl_1) +2X] Sin(zq);:l—l)

cos(2¢, ) = 5% (2.36)
(1—X?)sin(2¢}, ) —2X;cos(2¢, ;)
. + . o, %
sin(2¢, ;) = e (2.37)
Avec p
X, = al-1 2.38
Il (2.38)

58



Dans le cas coulombien, les relations de récurrence ne simplifient pas les calculs et nous utilisons
donc les formules directes 2.29 et 2.30. Pour éviter 1'utilisation de tan!, ¢. est calculée avec :

G? (1, Pu) — F2 (10, Pa)
FIZ(W/P&) + GIZ(W,Pa)

cos(2¢, ) = (2.39)

sin(2¢9;,) = 2Fi (e o) G1 (e ) (2.40)

B FIZ(WaIPa) + GIZ(’?a,Pa)

Comme 7, # 0, nous avons également besoin de calculer la phase de Coulomb w, qui est définie
par:

1
Wy = Y tan~! <'7“> (2.41)

p=1 P

Dans GAIA, nous la calculons par récurrence en utilisant w, ;—o = 0, et :

2 —n2 21 )
cos(2wy ) = 2 17; cos(2wy 1) — B 4170;]2 sin(2wy ;1) (2.42)
14 o
, ?2—n2 . 21
sin(2w, ;) = HZ; sin(2wy ;1) + 12;70;72 cos(2wy 1) (2.43)
o o

Signalons que le formalisme LRF = 7 du format ENDF permet de remplacer le déphasage ¢,
calculé a I'aide des formules précédentes par une fonction de 1’énergie donnée sous forme tabulée.
Cela peut, par exemple, permettre a I’évaluateur de rendre compte des potentiels calculés a I'aide de
modeles optiques. Dans ce cas, une fonction tabulée peut étre donnée pour chaque canal et ¢. peut
prendre des valeurs complexes. Les parametres nécessaires au calcul de ¢, sont alors stockés dans un
objet PHASESHIFT qui est contenu dans 1’objet CHANNEL.

Canaux a énergie négative

Intéressons nous maintenant au cas ot I'énergie du neutron incident est en dessous du seuil : E <
—mEM (), c’est-a-dire ol le canal ¢ considéré est a énergie négative. On suppose toujours qu’aucun
photon n’est présent dans c. On définit k2 par la relation 2.25, ce qui signifie que k2 < 0 dans ce cas.
Donc p, = kqa. est un imaginaire pur et son carré est lui aussi négatif.

Dans ce cas :

o

P, =0 (2.44)

‘%(—%/Hlﬂllpa\)
W(—14,1+1/2,2|04])

.1 = 2lpa (2.45)
ot W(k, u, z) est une fonction connue, appelée la fonction de Whittaker.

Pour les canaux a énergie négative, ¢, et w,. n’apparaissent jamais dans les formules, il n’est
donc pas utile de les calculer.

Comme précédemment, nous utilisons la formule directe pour calculer S, dans le cas coulombien
et nous utilisons la formule de récurrence suivante dans le cas non-coulombien :

2
VI>1, S, +1= % (2.46)
a,l—1

La condition initiale est S; = —|pq|.
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Canaux contenant des photons

Il ne nous reste plus qu’a traiter le cas des canaux contenant un photon. Dans ce cas, la dépen-
dance en énergie des largeurs de résonance est trés faible. On peut donc la négliger, ce qui revient a
prendre :

P.=1 (2.47)

De la méme facon, on peut aussi négliger la dépendance en énergie du facteur de décalage. S. étant
alors constant, on fixe alors la condition aux bords B, de fagon a avoir :

Sc = Bc (2.48)
Donc pour les canaux contenant un photon, on a :
L= (2.49)

Enfin, le déphasage ¢. est supposé étre inclus dans les <y, . pour ces canaux, on le prend donc égal a
Z610.

2.2.4 Matrice R complémentaire

Afin de mieux prendre en compte 'effet des résonances lointaines, c’est-a-dire éloignées du do-
maine d’énergie sur lequel est défini le formalisme utilisé, le format ENDF permet I’ajout d"une ma-
trice complémentaire R a la matrice R. Comme nous l'avons vu dans la partie 1.11, cette matrice
complémentaire peut également permettre de rendre compte du terme non résonnant di a la pré-
sence de canaux contenant des photons.

Le format ENDF est restreint aux matrices R“" diagonales et nous avons conservé cette restric-
tion dans GAIA. Ainsi, pour un canal ¢, seul I'élément R™ = R{Y" peut étre non nul. L’objet CHAN-
NEL est donc responsable du calcul de cet élément a toute énergie et contient pour cela un objet
BACKGROUNDRMATRIX, dans lequel ces calculs sont implémentés et les informations utiles sont
stockées.

Actuellement, R{°™ est donnée uniquement dans le cas du formalisme LRF =7 de ENDF, soit sous
la forme d’une fonction tabulée de 'énergie, soit sous une forme paramétrique simple.

2.3 Domaine résolu : calcul de X dans le cas général

Le calcul de la matrice X dans le domaine résolu est effectué dans GAIA par les objets de la classe
XMATRIX. Plusieurs méthodes pouvant étre utilisées, cette classe a été définie comme étant abstraite.
Deux sous-classes ont été créées, XMATRIX_LEVELMATRIX qui effectue le calcul de X en utilisant la
matrice des niveaux A et XMATRIX_RMATRIX qui fait ce calcul en utilisant directement la matrice
R. Nous allons voir dans cette partie comment ces sous-classes ont été implémentées dans le cas ol
nous utilisons le formalisme de la matrice R sans aucune approximation. Cette implémentation a été
présentée dans une publication dans le journal Nuclear Data Sheets [19].

2.3.1 Définition du probleme

Considérons deux canaux ¢ et ¢’ du méme groupe de spin ™. Dans le cas le plus général, 1'é1é-
ment correspondant de la matrice R s’écrit, en prenant en compte la matrice complémentaire, sous la
forme : /

Rio = 7?;?2 + R (2.50)
A
ol la somme porte sur toutes les résonances A du groupe J™. La sous-matrice de X correspondant a
ce groupe de spin peut ensuite étre calculée directement a partir de R/ avec I'équation 1.89 :

-1
x) = p12 (11 _R LO> R/ p1/2 (2.51)
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L’élément pour les canaux c et ¢’ de ] est donc :
x!, =P/2P/2C (2.52)

avec
—1
C= (]1 ~ R L0> R (2.53)

Nous avons vu dans le chapitre 1 que cette expression est valable pour tous les canaux c et ¢’ a
énergie positive, y compris ceux contenant des photons. Dans GAIA, nous utilisons également cette
expression si ¢ ou ¢’ est a énergie négative. En effet, physiquement la section efficace associée a une
transition vers un canal ¢’ & énergie négative doit étre nulle. Or, cette section est proportionnelle a
| X | et donc a P selon 1’équation 2.52. Cela implique que si ¢’ est un canal a énergie négative, alors
P, =0.

Les sections efficaces sont évidemment des fonctions continues de 1’énergie. Or la matrice R dé-
finie par 1’équation 2.50 présente des discontinuités en chacun des points d’énergie E,. Il faut donc
que la matrice C soit continue, en tant que fonction de I’énergie. Il est aisé de constater que tel est
bien le cas en exprimant C en fonction de la matrice des niveaux A. Nous utilisons les résultats et les
notations de la partie 1.7.2 avec R = R®" pour obtenir :

C = (l—RO"LY) T RO™ + Y (y x @) Apy, (2.54)
Au

La matrice A est définie par I'équation 1.99 et est bien continue en fonction de I'énergie. Cette expres-
sion nous permet donc effectivement de calculer X/ en fonction des paramétres de résonance a toute
énergie. Dans GAIA, ce calcul est donc effectué par les objets de la classe XMATRIX_LEVELMATRIX.

Malheureusement, la matrice A est une matrice carrée dont la dimension est le nombre de réso-
nances. Dans certains cas ce nombre peut devenir trés élevé, ce qui interdit le calcul de A en pratique.
Par exemple dans 'évaluation ENDF/B-VIIL.1 de 2381J, 926 résonances sont définies. Il nous faut donc
un autre moyen pour calculer C, et par suite X, aux énergies oi1 R n’est pas définie.

Pour mieux poser le probleme, considérons une résonance Ag particuliére. En omettant I’exposant
J, l'élément (c,c’) de R est :

YAo.cYAo,c! =
R = ——+ / 2.55
c,C E)LO - E + rC,C ( )
avec
Foo = Z ?lciyg + R (2.56)
p#Er

Les énergies de résonance sont deux-a-deux distinctes et on peut raisonnablement supposer que R“"
est continue en énergie sur tout l'intervalle de définition, donc 1’élément 7. - est bien défini en E,, et

est continu sur un voisinage de E,,. La discontinuité en E,, de R, est donc contenue entierement

YAg.cV Ay,
dans H
)\0_

Introduisons maintenant la matrice B =1 — RL?. Cette matrice n’est pas définie pour E = E,, et
son déterminant tend manifestement vers l'infini quand E approche E, . En effet, B est une matrice
carrée de dimension 7, le nombre de canaux, et si on note B; sa k-éme colonne, nous avons :

detB = det(Bo, Bl, ey Bn—l) (2.57)

Comme LY est diagonale, le i-eme élément de la k-eme colonne de B est b; x, donné par :

bix = O — (M + fi,k) LY (2.58)
Ao T
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La k-eme colonne de B peut donc s’écrire sous la forme :

L9
By = B, — = Yok

r 2.
B (2.59)

ot By et I sont les colonnes de dimension n définies par :

YA0,0
= : (2.60)
7)\0,1’!—1
R FoxLy
By = e, — : (2.61)
77nfl,kL]g

ol ¢ est le vecteur dont les éléments sont les dj, pour 0 <i <n —1.

Comme le déterminant est une forme n-linéaire, nous pouvons développer I'équation 2.57 comme
une combinaison linéaire de termes dont chacun est le déterminant d’une famille (v, ..., v,_1), ol
chaque vy est soit I', soit gk :

det (By, ..., By—1) = ni:l Ay (2.62)
Ici, Ay est la somme de tous les termes det(vy, ..., v;_1) oﬁkI:Oapparait exactement k fois :
Ao = det (B}), én_l) (2.63)
A= B —nf Thoild o (éo,..., BT, éz-ﬂ,...,z?n,l) (2.64)
E,,—E = Ex—E

Il est évident que si k > 2, alors Ay = 0 (c’est le déterminant d"une famille ayant au moins deux
éléments identiques). Nous avons donc exprimé le déterminant de B sous la forme suivante :
M

Ey, —

det (1 — RL?) = Ag +
,—E

(2.65)
Ap et A} sont fonctions continues de E et sont bien définies en E, . De plus, A} varie lentement en
fonction de l'énergie au voisinage de E,, car son expression ne contient plus aucune référence expli-
cite a E),. On peut donc raisonnablement la supposer non nulle sur ce voisinage.

Nous avons alors :

(Ex, —E)detl—RL") — A7 #0 (2.66)

E%E/\O

Cette expression nous a suggéré un moyen de contourner le probleme de la discontinuité de R en
E,,. Si on réalise une décomposition de R sous la forme :

R=571T (2.67)

ou S et T sont deux matrices de méme dimension que R, telles qu’elles soient toutes deux bien définies

et continues en E = E,, et telles que detS = a (E), — E), avec w # 0 en E,,. Cette derniére condition

implique que S est inversible pour toute énergie E # E, . On a alors les expressions suivantes :
C=(@—RLO)'R=(S—TL%)'T (2.68)

et
siE =E,,, det(S—TL%) =detS detll— RL") = aA] #0 (2.69)

Cela signifie qu’en E = E,, les deux matrices T et (S — TL) ! sont bien définies, et donc qu’il
est possible de calculer C a cette énergie. Nous allons maintenant montrer comment construire une
telle paire de matrices. Cette méthode de calcul de la matrice R est originale et nous I’avons nommé
décomposition ST de la matrice R.
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2.3.2 Constructionde SetT
Matrice S

L'idée est de trouver une matrice S de fagon a ce que toute la singularité de R soit "contenue" dans
S~1. Plus précisément, nous voulons que S soit bien définie en E,,, que son déterminant satisfasse a
detS = a (E), — E), et que T = SR soit bien définie en E,.

L'élément (c, ') de la matrice R est donné par :

R, = ThocThoe
c,c

E, —E + P + Rgoméc,c’ (2.70)
0

La singularité en E,; est contenue dans le premier terme. L'idée est donc de trouver une matrice S
qui puisse annihiler ce terme. Pour cela, commengons par résoudre I'équation en xo, ..x,_1 suivante :

n—1
Y Yk =0 2.71)
k=0

C’est un systéme linéaire avec une équation et n inconnues.

— Premier cas : au moins un y,, . est non nul.

Si au moins un v,, . est différent de 0, le systéme 2.71 est de rang 1. Cela signifie que son espace
des solutions est de dimension n — 1 et admet donc une base (vy, ..v,—2) composée de n — 1 vecteurs
de R". Nous avons donc :

Vme[0,n—2], Y vavmlk] =0 (2.72)

ol vy, [k] désigne le k-eme élément du vecteur v,,.
Nous définissons la matrice S de fagon a ce que ses n — 2 premieres lignes soient les vy, ..v,_> :

Vi e [O,Tl — 2], V] € [O,Tl — 1], Si,j = v; []] (2.73)

S étant une matrice carrée d’ordre 7, il nous manque la n-éme ligne de S. Comme le rang de la famille
(vo, ..., vn—2) est n — 1, il existe un entier p tel que la sous-matrice de S obtenue en supprimant sa p-
éme colonne et sa n-eéme ligne (quelle qu’elle soit) soit inversible. Notons S,_1 cette sous-matrice
inversible.

Nous choisissons alors la n-eme ligne de S pour que tous ses éléments soient 0, a I'exception du
p-eme qui est pris égala (E,, — E) :

V] € [O,TZ — 1], Sn—l,j = (EAO — E) 5j,p (274)

En conséquence :

detS = (—1)? (Ey, — E) det(S,—1) (2.75)
Comme S,_; est inversible, son déterminant est différent de 0. Nous avons donc construit une
matrice S qui est bien définie et continue en E, , et qui est inversible pour tout E # E,,. Ensuite :

det(S — TL") = det(S) det@l — RL") = (—1)” det(Sy_1) [(Er, — E) Ao + Af] (2.76)

Le déterminant de S — TL est donc non nul en E,,, donc par continuité cette matrice est inversible
en E,,. Nos exigences sur le couple S, T sont donc jusqu’a présent satisfaites, il nous reste seulement
a construire une matrice T continue en Ej,.

— Deuxieéme cas : tous les 7, . sont nuls.

Dans ce cas, le systeme 2.71 est de rang 0. Cela signifie que tous les vecteurs de IR” en sont solu-
tions. De plus, dans ce cas la matrice R est bien définie en E = E, ;. Nous pouvons alors prendre S =1
(la matrice identité), donc T = R et il n’y a pas de probleme de définition en E,,.
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Matrice T

La matrice T doit satisfaire la relation T = SR pour toute énergie E # E, . Le cas ou1 tous les 7y,
sont nuls ayant déja été traité, nous supposons ici qu’au moins un est différent de 0. Les équations
1

2.72 et 2.73 montrent que tous les termes en —— présents dans R sont annihilés quand S multiplie
0

R : ces termes n’apparaissent donc pas dans T.
Plus précisément, rappelons que les éléments de R s’écrivent :

Ao, Vg, ~
Row = o e 77)
avec VY
Foe = Z EV/C_VE + Rgom(sac/ (2.78)
p#EA TH

En multipliant R par S a gauche, nous obtenons les n — 1 premieres lignes de T en utilisant les équa-
tions 2.72 et 2.73 :

n—1
Vi e [O,i’l — 2], V] S [O,i’l — 1], Tl',]' = Z 0; [k} -77k,j (2.79)
k=0
Et sa n-éme ligne en utilisant 2.74 :
Viel0,n—1],  Ti1;=YapY0j+ (Exy — E) 7y, (2.80)

Avec cette définition, T est bien définie et est continue en E,,. Donc T et S ont des limites finies quand
E— E Ao

Cela signifie que la matrice C est bien continue en E,, et qu’elle peut étre calculée a cette énergie
en utilisant I’expression suivante :

C=(S—TL)'T (2.81)

Le probleme est donc résolu et nous sommes capables de calculer la matrice X a toute énergie en
utilisant le formalisme général.

2.3.3 Algorithme - complexité des calculs

Nous venons de voir que la décomposition ST de la matrice R permettait de calculer les sections
efficaces a nimporte quelle énergie. Il faut maintenant s’interroger sur l'efficacité comparée de cette
méthode en terme de temps de calcul, par rapport a celle utilisant directement R dans 'expression de
C (cette derniere méthode fonctionne pour E différent des E;,). Pour estimer le cotit en temps de calcul,
nous comptons pour chaque étape le nombre d’opérations, en fonction du nombre de canaux n et du
nombre de résonances 1,.. Il est bien entendu que le temps de calcul n’est pas une préoccupation
premiére pour le traitement des données nucléaires, car ce traitement vient en amont de 1'utilisation
des codes de calcul neutroniques qui peuvent éventuellement nécessiter de grands temps de calcul.
Cependant, nous verrons dans le chapitre suivant que lors du calcul de I'effet Doppler, on peut étre
amené a effectuer un grand nombre de reconstructions de sections efficaces. Il est donc intéressant
de savoir quelle est l'influence de l'utilisation de la décomposition ST sur le temps de calcul de la
reconstruction.

Méthode directe

Pour la méthode directe, la premiere étape est le calcul de R. Cette matrice étant symétrique, il
peut étre effectué en environ %nznm opérations (on ne conserve que le terme d’ordre dominant). Le
calcul de B =1 — RL? s’effectue ensuite en 212, ce qui est négligeable car d’ordre 2. L'étape suivante
est I'inversion de B et la multiplication de son inverse par R pour obtenir C. Ces deux actions sont
réalisées en méme temps en effectuant une décomposition LU de B et en résolvant ensuite "équation
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matricielle BM = R. La solution est M = B~!R. Nous utilisons un algorithme de la librairie scienti-
fique Boost [35] pour effectuer la décomposition LU. Cet algorithme calcule B~!R en §n® opérations.

La matrice C est donc calculée en %n3 + %nznres opérations, en ne conservant que les termes
d’ordre 3.

Décomposition ST

En utilisant la décomposition ST, la premiere étape est le calcul des 7 » qui colite le méme nombre
d’opérations que celui de R, a savoir %nznres. Une fois T et S — TL? calculés, le calcul de C est réalisé
grace a une décomposition LU en %n3 opérations. Donc la décomposition ST est aussi rapide que la
méthode directe (a ’ordre dominant) si les calculs de T et S — TL? se font avec une complexité d’ordre
au plus 2.

Le calcul de S nécessite la résolution du systeme 2.71, qui peut étre faite avec une complexité
O(n?), mais ensuite le calcul de T est a priori effectué par 1'équation 2.79 qui est en O(n?). Néanmoins,
il est possible de trouver des solutions du systeme 2.71 constituées principalement de 0 afin de réduire
cette complexité. Pour cela, nous avons développé 1'algorithme suivant qui permet de simultanément
résoudre le systeme et remplir T et B’ = S — TLY.

1- Définitionde p = —1

2- pourcdeOan—2,

si Yy, = 0, alors:
* Ve [O,n - 1], Too = Tepr
* Ve [O,Tl — 1], f = 5c,c’ — Tc,c’Lg/~

c,c/

sinon :
* Si p # —1, alOI'S : vcl c [O,n . 1], TP,C, = _,Y/\(],C?p,cl —+ IYAO,P?C,C,
*sip# —Lalors: Ve € [0,n—1], B, s = —Ya0,c0p,c + Tagpdec — Ty LY

* pdevient égal ac
fin de la condition "si"
fin de la boucle "pour”
3- siyyn-1=0etp# —1, alors:
* Ve e [0,1”1 — 1], Tp,c’ =Fy_1,c-
* VY e [O,n — 1], B;,c/ = 5,1,1,(;/ — Tp,c’Lg/-
sinon et si Yy, n—1 7# 0:
*sip# —1lalors: Ve € [0,n—1], Tpo = —Yagn-17pe + Yagpln-1,
*sip# —1,alors: V¢ € [0,n—1], B;}/C, = —Yon—10p,c + TaopOn—1,c — Tper LY
* pdevient égalan —1
fin de la condition "si"
A ce stade, p est I'indice de la colonne de S a supprimer pour obtenir la sous-matrice inversible S, 1
etles n — 1 premieres lignes de T et B’ ont été remplies. Il ne reste donc plus qu’a remplir les lignes n
des deux matrices (ce qui prend un temps en O(n)).
En utilisant cet algorithme, la complexité du calcul de T et S — TLY est quadratique (en O(n?)).
Le calcul de X en utilisant une décomposition ST est donc aussi rapide (a 1’ordre dominant) que son
calcul par la méthode directe utilisant la matrice R.

2.4 Domaine résolu : calcul de X dans I’'approximation Reich-Moore

Dans cette partie, nous allons nous intéresser au calcul de la matrice X dans le cas de I"approxi-
mation Reich-Moore. Comme nous 'avons vu dans la partie 1.12.4, cette approximation s’exprime
naturellement en utilisant la méthode des canaux de Teichmann et Wigner. L’approximation Reich-
Moore a proprement parler consiste & marquer comme éliminés tous les canaux contenant un photon
et a supposer que les éléments non-diagonaux de la matrice des niveaux éliminée A® correspondante
sont négligeables (cf équation 1.188).
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Dans GAIA, afin de généraliser un peu cette approche, n'importe quel canal de sortie peut étre
marqué comme éliminé lors de sa construction, a 'aide d’un champ de type booléen dans 1'ob-
jet CHANNEL. La matrice A°® est ensuite considérée diagonale, c’est-a-dire que les éléments non-
diagonaux correspondants a chacun des canaux éliminés sont négligés. On retrouve 1’approximation
Reich-Moore en marquant comme éliminés tous les canaux contenant un photon, et seulement ceux
la. Cette approche permet donc de traiter les formalismes LRU =1 et LRF = 3 ou 7 du format ENDEF.

Si on considére une paire de particules a’ différente de la paire initiale «, certains des canaux
contenant &’ peuvent donc étre éliminés. Cela signifie notamment que dans I’équation 2.16, qui donne
I'expression de o, ., les sous-matrices de X, X" et X* (définies par les équations 1.144 et 1.145)
interviennent, comme l'indique I'équation suivante :

Ua,a’<E):gZ]:gM Z Z } 4 Z ‘

c(w]) Lr'(a',]) (]

ou la notation Z signifie que la somme porte sur tous les canaux c dont la paire de particules est
c(w))

« et qui sont dans le groupe de spin . La somme sur 1’ porte seulement sur les canaux 1’ retenus

(c’est-a-dire non-éliminés) et le somme sur ¢’ seulement sur les canaux ¢’ éliminés.

Les équations 2.14 et 2.15, qui donnent respectivement les sections efficaces totale et élastique, ne
font quant a elles intervenir que la sous-matrice X'’, car il n’est pas permis dans GAIA d’éliminer des
canaux d’entrée (c’est-a-dire des canaux contenant «).

Il nous faut donc calculer les deux matrices X' et X*. Dans GAIA, nous pouvons faire ce cal-
cul soit en utilisant la matrice des niveaux, a 'aide de la classe XMATRIX LEVELMATRIX, soit en
utilisant directement la matrice R, avec la classe XMATRIX_ RMATRIX.

(2.82)

2.4.1 Calcul en utilisant la matrice des niveaux

Dans I'approximation que nous utilisons, nous partons de I’équation 1.155 pour exprimer la ma-
trice des niveaux éliminée A¢, en prenant R? = R". Comme R®" est diagonale, cette expression se
simplifie légerement pour donner, pour tous niveaux A et u du groupe de spin |7 :

7/\ L,
(A = (EA —E- Z 1= R Lo> o (283)
L’'inverse de la matrice des niveaux A est donc :
_ Mele Yar L2 vpr
1 _ e , r I},
Ay = (EA —E— Z RCO’”L‘)) Sau— % 1= ReomL0 (2.84)
ou les sommes E et 2 portent respectivement sur tous les niveaux éliminés et retenus du groupe

() 1))
J™
On peut ensuite utiliser cette matrice pour calculer les sous-matrices de X, en utilisant les équa-
tions 1.144 et 1.145. Si on considére deux canaux retenus r et ¥/, et un canal éliminé ¢, tous dans le
méme groupe de spin |”, nous avons :

R™ Yau Yar Axp Yur
X, =pl2pl| 5 4 e 2.85
r,r rootr 1— RcomLO rr' (1 _ RﬁomLQ)(l — Rsyng/) ( )
Y Yhae Anp Yur
1/2 M ’ MOTH,
X, = P}/?pY (2.86)

(1= R L)1 - RYLY)
Ces formules sont utilisées pour tous les canaux, y compris ceux contenant les photons mais aussi
ceux a énergie négative. En effet, si ¢’ est a énergie négative, P» = 0, donc | Xy ;|*> = 0, ce qui implique
que la section associée a la transition vers ¢’ est bien nulle, comme il se doit. Les canaux d’entrée ne
peuvent pas étre a énergie négative, les sous-matrices X" et X* ne sont d’aucune utilité.
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2.4.2 Calcul en utilisant directement la matrice R

Comme une partie des canaux est éliminée, nous n’utilisons pas la matrice R mais plutot la ma-
trice réduite . Nous voulons calculer X" et X, donc nous avons besoin des deux sous-matrices
réduites R'" et RN". Pour I'approximation qui nous intéresse ici, elles sont données par les équations
1.149 et 1.150, dans lesquelles nous prenons R? = R, Considérant deux canaux retenus r et ' et un
canal éliminé e du méme groupe de spin J™*, nous obtenons alors :

YA r YAy
(%ﬂ)m/ = ; ﬁ_r/\‘j\ + Riomér,r’ (2'87)
1 YA eYAr
er , — / 7 2
(e 1—Re™mLY) &4 Ey —E— A (2.88)
Avec s 1o
Tre Le’
A = e 2.89

ol, comme précédemment, la somme sur ¢’ porte sur tous les canaux éliminés du groupe J™.
On peut donc calculer les sous-matrices de X en utilisant les équations 1.133 et 1.134 :

X;;,/ _ Prl/ZPrl,/Z [(]lrr _ §RrrL0r) -1 §Rrr:| (290)

rr!

1/2p1/2 0 -1
o= PR R @ - L) (2.91)
Afin de pouvoir réutiliser la décomposition LU del” — R L% (qui est un des calculs les plus cotiteux
en temps), nous calculons plutdt la transposée de X, qui s’exprime aisément car ", LY et P sont
symétriques :
-1
t(Xer)r,,e — Pel/ZPrll/Z [(ﬂrr . %rrLOr) ) t(%er)] / (2‘92)
e

Comme précédemment, nous utilisons aussi ces équations pour les canaux a énergie négative, car les
sections efficaces correspondantes sont nulles.

Remarquons que sil y a au moins un canal éliminé e, avec un facteur de pénétration et des 7, ,
non nuls, les matrices réduites '" et " sont définies a toute énergie car A§ a une partie imaginaire
non nulle. Si aucun canal n’est éliminé, alors N = 0 et N’ devient la matrice R générale. Nous
retrouvons donc le cas traité a la partie 2.3.

Enfin, si tous les canaux éliminés ont un facteur de pénétration nul (parce qu’ils sont tous a énergie
négative), ou ont tous leurs largeurs réduites 7, = 0 pour certains niveaux y, alors les A}, sont réels,
et les matrices réduites '" et R*" ne sont pas définies si E = E, — Aj, pour un des niveaux . Il est
néanmoins possible de calculer X" et X & toute énergie en effectuant des décompositions ST.

La décomposition ST de R : R = (S'")~I'R"" s’effectue exactement comme dans la partie 2.3,
en remplagant chaque E, par E, — Aj,. Donc:

-1
o __ Prl/ZPrl//Z [(Srr - 7—rrLOr) Trr] (293)
r

Ty T gy
On effectue ensuite la décomposition ST de $*" en posant :
T =R LS (2.94)

avec /(8') la transposée de S'". La multiplication de R¢ par !(S") annihile tous les termes en
1/(Ey, — E — Ag\o), pour un Ay donné, et 7 est donc bien définie et continue en E,, — Aao. La
matrice X* peut donc se calculer a toute énergie en utilisant :

Xg’rr/ — P61/2P71//2 [7-er (t(Srr) - LOr ) t(Trr))*l] (2‘95)

e,;r’
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ou encore, pour pouvoir réutiliser la décomposition LU de 8" — T""L% :

t(XN)r’,E — P61/2Pr1//2 [(Srr _ TrrLOr)—l ) t(ff-er)} (2'96)

e

2.4.3 Complexité des calculs

Avec le méme raisonnement que dans la partie 2.3.3, le calcul de X" en utilisant directement la
matrice R s’effectue en environ %n‘:’et + 3n%,ny.s Opérations (en ne conservant que les termes d’ordre
dominant). Ici #,; est le nombre de canaux retenus.

Pour le calcul de X'" en utilisant la matrice des niveaux A, la premiére étape est de remplir A,
ce qui prend environ 31,12, opérations. Il faut ensuite inverser A~! pour obtenir A, et le multiplier
par la matrice (7a), ., ce qui est réalisé par l'algorithme de décomposition LU de Boost en Zn, +
2n2, 1, opérations. Enfin le calcul de I'équation 2.85 s’effectue en n2,n,.s opérations. Soit au total
%ni’es + %nfesnrgt + nfetn,gs opérations.

GAIA détermine le type de calcul le plus efficace en comparant ces deux cofits pour chaque
groupe de spin [”. Si celui du calcul avec la matrice A est plus faible, un objet de type XMA-
TRIX_LEVELMATRIX est créé et ajouté dans 1’objet SPINGROUP qui décrit ™. Dans le cas contraire,

c’est la classe XMATRIX_RMATRIX qui est utilisée.

2.5 Domaine résolu : validation de GAIA

Afin de valider notre implémentation du calcul des sections efficaces pour le domaine des réso-
nances résolues, nous avons comparé les résultats donnés par GAIA a ceux d’autres codes de traite-
ment des données nucléaires, a savoir NJOY (dans ses versions 99 et 2012), PREPRO et SAMMY. Ces
tests ont été conduits exclusivement pour des bibliothéques de fichiers évalués au format ENDF-6,
car ce sont les seules que nous ayons a notre disposition. Plus précisément, 1'intégralité des fichiers
des bibliotheques ENDF/B-V1.8, ENDF/B-VIL.O, ENDF/B-VIL1, JEF 2.2, JEFF 3.0, JEFF 3.1, JENDL
3.3 et JENDL HE ("High Energy") a été testée. Les tests réalisés couvrent donc tous les formalismes
possibles du format ENDEF. Dans le cas du domaine résolu, ils correspondenta LRU=1et LRF =1, 2,
3,4 ou 7 et dans le cas du domaine non-résolu ils correspondent aux 3 options du formalisme LRU =
2.

La méthodologie pour les tests de validation est la méme dans tous les cas. Chacun des codes
cités ci-dessus fournit, apres traitement des fichiers évalués, les sections efficaces a 0 K sur une grille
d’énergie. Cette grille a été construite de fagcon a ce qu’il soit possible d’obtenir les sections a toute
énergie par interpolation linéaire. Afin de ne tester que la facon dont GAIA fait la reconstruction a 0
K, et de ne pas étre perturbé par les erreurs dues a l'interpolation, nous avons comparé les valeurs
de sections pour chaque code a celles données par GAIA aux points d’énergie de la grille fournie.
De plus, comme nous voulons seulement comparer la reconstruction a partir des parametres de réso-
nance, nous avons supprimé le fichier MF 3 pour ne pas avoir de sections efficaces complémentaires
a ajouter.

En chacun des points de la grille, nous avons donc calculé 1’écart relatif entre les sections efficaces
données par GAIA et par le code que nous considérons, et nous avons comparé les résultats selon
trois criteres. Le premier porte sur le maximum, sur I'ensemble de la grille, des valeurs absolues de
ces écarts relatifs. Ce critere est considéré acceptable si le maximum est en dessous de la précision
(sur les sections) avec laquelle le code considéré a construit sa grille. Pour les applications pratiques,
ce critere est trop sévere car une différence en quelques points d’énergie n’a a priori pas grande
importance. Il est donc préférable d’avoir des informations sur la répartition des erreurs. Le second
critere porte donc sur la moyenne des valeurs absolues des écarts relatifs entre les sections sur les
points de la grille d’énergie. Il est validé si la moyenne est inférieure a 0.7 fois la précision. Enfin,
nous utilisons un troisiéme critére portant sur les sections intégrales. En effet, dans les applications
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pratiques, les valeurs d’intérét sont les sections ponctuelles que nous traitons ici, multipliées par le
flux neutronique ¢(E) et moyennées sur I'énergie. Elles sont donc de la forme :

J o(E)¢(E)dE
[ ¢(E)dE

Ici nous ne voulons qu’une estimation grossiére de l’erreur a laquelle il faut s’attendre pour les ap-
plications. Nous calculons donc o7, en intégrant sur tout l'intervalle d’énergie et en prenant ¢(E) =
1/E. Cela correspond au flux neutronique observé dans le domaine épithermique pour les réacteurs
et a donc une signification physique. Notre troisiéme critére de comparaison est donc que la diffé-
rence relative entre les 07, obtenus a partir des sections de GAIA et de I’autre code doit étre inférieure
a 0.7 fois la précision annoncée.

Olnt = (2.97)

2.5.1 Formalisme LRU =1 et LRF =3 de ENDF

Le formalisme LRU = 1 et LRF = 3 du format ENDEF, c’est-a-dire Reich-Moore avec quelques
limitations, est le plus utilisé dans les évaluations modernes. En parcourant les fichiers évalués des
bibliotheques ENDF/B-VL.8, ENDF/B-VIL.0, ENDF/B-VIL1, JEF 2.2, JEFF 3.0, JEFF 3.1, JENDL 3.3 et
JENDL HE, nous avons trouvé 284 domaines de résonance utilisant ce formalisme.

Nous avons comparé les sections efficaces calculées par GAIA sur ces 284 domaines avec celles
données par le module RECONR de NJOY 99.259 et par le module RECENT de PREPRO 2010 pour
toutes les réactions possibles (totale, diffusion élastique, capture radiative et éventuellement fission).
Pour chacun de ces codes, nous avons demandé une précision de 0.1% sur les sections efficaces pour
le calcul de la grille d’énergie, ainsi pour toute énergie, ’erreur sur la section obtenue par interpola-
tion linéaire sur la grille doit étre inférieure a 0.1%. Nos critéres de comparaison sont donc :

1. le maximum des valeurs absolues des écarts relatifs entre les sections de GAIA et NJOY ou

PREPRO est inférieur a 0.1%
2. la moyenne des valeurs absolues des écarts relatifs entre les sections de GAIA et NJOY ou
PREPRO est inférieure a 0.07%
3. la valeur absolue de la différence relative entre les sections intégrales oy,,; pour GAIA et NJOY
ou PREPRO est inférieure a 0.07%
La Table 2.1 présente les résultats des tests selon chaque critere. Il faut noter que sur 'ensemble

TABLE 2.1 — Nombre de domaines ot GAIA s’accorde avec NJOY et PREPRO en fonction du critere
retenu, pour le formalisme LRF=3

Critere | Accord avec NJOY | Désaccord avec | Désaccord avec | Désaccord avec
et PREPRO NJOY seul PREPRO seul | NJOY et PREPRO
1 252 24 0 8
2 281 3 0 0
3 283 1 0 0

des domaines, les calculs effectués avec GAIA ont été plus rapides que ceux effectués avec NJOY et
PREPRO dans pres de 64% des cas. Evidemment, ce chiffre ne signifie pas que GAIA est plus rapide
en régle générale, car d’une part il ne s’agit que d’'une moyenne sur quelques calculs et, d’autre part,
NJOY et PREPRO font la linéarisation en plus de la reconstruction des sections, mais cela indique
néanmoins que le temps de calcul de GAIA est comparable a celui des autres codes.

La table 2.1 montre que dans la majorité des cas, I’accord entre GAIA et NJOY ou PREPRO est
acceptable pour les trois critéres. Le critere 1 étant le plus exigeant, il est normal que le nombre de
domaines de résonance ott GAIA est en accord avec NJOY et PREPRO soit plus faible avec ce critere
qu’avec les deux autres. Remarquons d’ailleurs que selon le critere 1, GAIA est en accord dans 24 cas
avec PREPRO mais pas avec NJOY : les sections calculées avec NJOY et PREPRO pour ces évaluations
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sont donc différentes. Les critéres 1 et 2 peuvent ne pas étre atteints si les sections sont différentes sur
seulement quelques points d’énergie. Or, quand les sections sont tres faibles, une différence relative
importante n’est pas forcément significative car elle peut étre due seulement a une erreur d’arrondi.
Pour éliminer cet effet, nous n’avons dans un second temps considéré pour les criteres 1 et 2 que
les points d’énergie ol1 sections efficaces étaient supérieures a 107> b. Les nouveaux résultats des
comparaisons sont présentés dans la table 2.2. Comme on peut le voir, GAIA n’est alors en désaccord
avec NJOY et PREPRO a la fois que pour une seule évaluation et seulement pour le critere 1. Cette
évaluation est celle de 28U pour la bibliotheque JEFF 3.1, encore ce désaccord n’est-il di qu’a une
interprétation du format ENDF, comme nous le verrons plus bas. Il y a ensuite 22 évaluations ot
GAIA est en accord avec PREPRO mais pas avec NJOY. Selon les deux autres criteres, GAIA est en
accord avec NJOY et PREPRO pour la quasi-totalité des 284 évaluations, a I'exception d"une seule ot
le désaccord n’est qu’avec NJOY.

TABLE 2.2 — Nombre de domaines ott GAIA s’accorde avec NJOY et PREPRO en fonction du critére
retenu, pour le formalisme LRF=3, en ne considérant que les sections supérieures a 107> b

Critere | Accord avec NJOY | Désaccord avec | Désaccord avec | Désaccord avec
et PREPRO NJOY seul PREPRO seul | NJOY et PREPRO
1 261 22 0 1
2 283 1 0 0
3 283 1 0 0

Intéressons nous plus en détail aux cas de désaccord. Commencons par 1'évaluation du 2%Si de
la bibliotheque ENDF/B-VL8. Cette évaluation ne contient qu'un seul domaine de résonance pour
le formalisme LRU = 1 et LRF = 3, qui s’étend de 1075 eV a 1.75 MeV. Pour ce domaine, 1’accord
entre GAIA et PREPRO est atteint selon les trois criteres, mais ce n’est pas le cas entre GAIA et NJOY
pour les sections élastique, de capture et totale selon le critére 1 uniquement. La figure 2.1 montre,
dans la partie supérieure, la section efficace de capture du 2Si, reconstruite a 0 K par GAIA (courbe
rouge), par NJOY (courbe verte) et par PREPRO (courbe bleue), autour de la zone d’énergie ot 1’écart
maximal est observé. Dans la partie inférieure, nous avons tracé la différence relative entre d’une
part les sections calculées par GAIA et NJOY (courbe marron) et d’autre part entre les sections de
GAIA et PREPRO (courbe noire). Les courbes bleue et rouge sont superposées. La courbe de GAIA
(rouge) semble beaucoup plus lisse que celle de NJOY (verte), mais cela est simplement dt au fait
que les sections de GAIA sont reconstruites sur la grille de PREPRO qui contient beaucoup plus de
points que celle de NJOY. Enfin la ligne pointillée grise indique la position de 1’énergie de résonance
correspondant au pic que nous observons.

Nous voyons immédiatement sur cette figure que les sections reconstruites par NJOY présentent
un pic tres asymétrique par rapport a I'énergie de résonance, contrairement a celles reconstruites par
GAIA et PREPRO. Cette asymétrie n’ayant pas de justification physique, cela nous pousse a penser
que dans ce cas la section "correcte” est celle calculée par GAIA et PREPRO. Les allures des courbes
et les conclusions sont identiques pour les sections élastique et totale.

Nous pouvons observer un effet similaire se traduisant par un désaccord entre GAIA et NJOY
alors que GAIA et PREPRO donnent des résultats identiques sur 20 autres évaluations. La figure
2.2 qui montre la section élastique du >Cr reconstruite a partir de la bibliotheque ENDF/B.VIL1 en
donne un nouvel exemple. Une fois encore, 'accord entre GAIA et PREPRO est tres bon alors que la
différence maximale entre GAIA et NJOY (et donc entre PREPRO et NJOY) excede la tolérance. En
zoomant sur les zones o1 cette différence maximale est atteinte, on voit que la section reconstruite par
NJOY exhibe d’étranges irrégularités sans origine physique. Nous avons trouvé 21 cas de désaccord
GAIA - NJOY similaires, sur sept noyaux différents :

— évaluations de 2Si pour ENDF/B.V1.8, ENDF/B.VIL0, ENDF/B.VIL1, JEFF 3.0 et JEFF 3.1.

— évaluations de ?Si pour ENDF/B.VL8, ENDF/B.VIL0 et ENDF/B.VIL1.

— évaluations de 2%Pb pour ENDF/B.VIL0, ENDF/B.VIL1 et JEFF 3.2.
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FIGURE 2.1 — Section efficace de capture du ?Si a 0 K, reconstruite par GAIA, NJOY et PREPRO

évaluations de >Cr pour ENDF/B.VIL1, JEFF 3.0 et JEFF 3.1.

évaluations de % Ar pour ENDF/B.VIL0, ENDF/B.VIL1, JEFF 3.1, JENDL 3.3 et JENDL HE.
évaluation de *®Ar pour JENDL HE.

évaluation de 3 Ar pour JENDL HE.

Notons que les différences observées ne portent que sur quelques points d’énergie et n’ont donc pas
grande importance. Ces irrégularités sont vraisemblablement dues a des erreurs d’arrondi liées au
fait que NJOY n’utilise pas suffisamment de chiffres significatifs pour ses calculs en interne. Pour le
vérifier, nous avons traité ces évaluations avec NJOY 2012 (qui permet l"utilisation de plus de chiffres
significatifs) : tous les désaccords ci-dessus disparaissent, a I’exception des 3 évaluations de 2%Pb ot
I'erreur maximale n’est que de 0.13 %.

Le dernier cas ot GAIA donne des résultats différents de ceux de NJOY selon le critere 1 alors
qu’il s’accorde avec PREPRO est l'évaluation du vanadium de JENDL 3.3. Dans ce cas, le désaccord
porte également sur le critere 3 (sur les sections intégrées). Cette évaluation est particuliere car elle
décrit un matériel composé de deux isotopes : le °°V a 0.25 % et le °'V 4 99.75 %. Le second est décrit
par le formalisme LRU = 1 et LRF = 3, mais le premier a pour marqueurs LRU = 0 et LRF = 0 ce qui
signifie que la section correspondante est entierement donnée dans le fichier MF 3 de 1'évaluation :
aucun parametre de résonance n’est fourni. Ici, comme nous avons intentionnellement supprimé le
fichier MF 3, la section associée a 2V doit étre nulle. Les différences entre GAIA et PREPRO, d’une
part, et NJOY, d’autre part, sont situées sur les creux entre résonances. La figure 2.3 montre un zoom
de la section élastique sur un de ces creux. Pour comprendre d’ot1 venait cette différence, nous avons
modifié I'évaluation pour supprimer l'isotope >V : I'accord entre les 3 codes devient alors tout-a-
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FIGURE 2.2 — Section efficace élastique du 52Cr a 0 K, reconstruite par GAIA, NJOY et PREPRO

fait satisfaisant selon nos criteres. De plus, la différence entre les sections avec présence ou non de
>0V montre que, contrairement aux recommandations explicites du manuel ENDF, NJOY ajoute une
section non nulle pour rendre compte de la présence de °°V, méme en I’absence de fichier MF 3.

Il nous reste un seul cas de désaccord a expliquer, celui de 1’évaluation de 2*U dans la biblio-
théque JEFF 3.1 ot GAIA ne s’accorde ni avec NJOY, ni avec PREPRO selon le critere 1. Les diffé-
rences relatives entre les sections calculées par GAIA et celles calculées par les deux autres codes
peuvent atteindre 0.7 % au maximum. Pour expliquer d’oti viennent ces différences, il faut rappeler
comment sont stockés les nombres dans le format ENDE. Dans ce format, les lignes ne doivent pas
dépasser 80 caracteres, ce qui a pour conséquence de limiter le nombre de caractéres pour chaque
nombre a 11 (cela inclut les 2 caracteres pour le signe et le point). Le manuel officiel du format ENDF
recommande d’entrer les nombres en notation scientifique, en prenant un ou deux caracteres pour
I'exposant. Par exemple le nombre d = 12.34567891 sera entré soit sous la forme +1.234567 + 1 (la
partie "+1" désigne 1’exposant), soit sous la forme +1.23456 + 01 : les derniers chiffres significatifs
sont donc perdus. Or, le fichier évalué *8U de la bibliothéque JEFF 3.1 ne respecte pas cette conven-
tion pour les énergies de résonance. En effet les énergies sont entrées dans le fichier de fagon a avoir
un maximum de chiffres significatifs dans la limite des 11 caracteres alloués. Ainsi dans I’exemple
précédent, d serait entré sous la forme 12.34567891. GAIA utilise dans ce cas tous les chiffres signi-
ficatifs, en revanche NJOY et PREPRO remettent vraisemblablement d sous la forme recommandée
par le format ENDF (avec une perte de précision) avant de 1'utiliser. En effet, en modifiant le fichier
ENDF pour remettre tous les nombres au format "légal" puis en le traitant a nouveau par les 3 codes,
nous avons constaté que les différences relatives observées sont significativement plus faibles (jamais
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FIGURE 2.3 — Section efficace élastique de V (JENDL 3.3) a 0 K, reconstruite par GAIA, NJOY et
PREPRO

au-dessus de 7 x 1073 %). Cela montre bien qu'il est nécessaire, d"une part, de passer a un format
plus moderne pour les fichiers évalués et, d’autre part, d’avoir des codes de traitement indépendants
du format de ces fichiers.

Mentionnons enfin qu’il a été rapporté que l'utilisation sans précaution du formalisme Reich-
Moore pouvait conduire a 'apparition d’instabilités numériques se traduisant par des oscillations
sur les sections efficaces [36], notamment dans le cas des noyaux 2Si et ®“Ni. L’examen détaillé des
sections obtenues par GAIA pour ces deux noyaux montre que ces instabilités numériques n’appa-
raissent pas avec notre implémentation.

En conclusion, ces tests nous permettent de valider I’approche de GAIA consistant a calculer les
sections efficaces dans le cas du formalisme LRU = 1 et LRF = 3 de ENDF en utilisant la structure de
la théorie générale de la matrice R.

Enseignements tirés

Lors de la réalisation de ces tests, nous avons relevé et corrigé plusieurs erreurs dans GAIA, mais
nous avons également observé certaines anomalies intéressantes.

Ainsi, lors de nos premiers tests sur le 2”Pb, nous avons observé un écart important entre GAIA
et NJOY ou PREPRO. La figure 2.4 montre par exemple les sections de capture reconstruites par
ces codes, pour la bibliotheque JEFF 3.0. Comme nous pouvons le constater, GAIA (courbe rouge)
sous-estime grandement la section sur le pic de la résonance a E = 181490 eV.
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FIGURE 2.4 — Section efficace de capture a 0 K du 2%/Pb (bibliothéque JEFF 3.0), reconstruite par GAIA
(sans conservation de I), NJOY et PREPRO

La cause de cette erreur est assez instructive sur les limitations du formalisme LRU = 1 et LRF
= 3. Une des restrictions imposées par ce formalisme est de supposer que [ et s sont conservées
lors des réactions nucléaires. Nous avons vu que cette hypothése, sans fondement physique, a pour
conséquence que l’élément de la matrice X pour deux canaux c et ¢’ est nul si ces canaux n’ont pas le
méme triplet (J7,1,s). Il est aisé de voir que cette condition s’applique aussi & la matrice R réduite, et
que la réciproque est vraie. Ainsi, si on note ¢ = («, J,1,s) et¢’ = (a/,],I',s") deux canaux du groupe
de spin J™*,il y a conservation de [ et s si et seulement si :

I'#lous #s = R, = (2.98)

Dans GAIA, nous partons de la formule 2.87 qui donne la matrice #&"" dans le cas du formalisme
Reich-Moore général, c’est-a-dire sans les restrictions supplémentaires. Pour LRU =1 et LRF = 3, les
canaux éliminés sont ceux contenant un photon (notés avec le symbole %), il n'y a pas de matrice
complémentaire et les facteurs de décalage pour les canaux avec photon sont tous nuls, donc cette
formule devient, pour tous canaux c et ¢’ dans le méme groupe de spin :

rr YA YA
=y e (2.99)
e ; E,—E—il),

Rappelons que la somme porte sur les résonances A de ce groupe. Une conséquence de la conserva-
tion de [ et de s est que chaque résonance A peut étre associée non seulement a un unique groupe
J7, mais aussi a un unique couple (I,s). L'expression de R'" utilisée par GAIA ne permet donc de
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rendre compte de la conservation de [ et s que si la condition 2.98 est satisfaite, c’est-a-dire si pour
toute résonance A associée a (J,1,s) et pour tout canal ¢’ = (a/,],1',s"),1 # 1’ ous # s’ implique que
YA = 0.

Or, pour le 27Pb, le groupe de spin 1" contient deux résonances pour I = 0 et [ = 2 avec exac-
tement la méme énergie E = 181490 eV. Comme ces deux résonances sont dans le méme groupe de
spin, elles vont donc étre caractérisées par le méme indice Ay, c’est-a-dire qu’elles vont étre considé-
rées comme étant une seule résonance (ce qui est physiquement le cas). Le probléeme est donc qu’il
existe au moins deux canaux du groupe 17, l'un, cp, avec I = 0 et l'autre, ¢y, avec | = 2, tels que
Yoo 7 0 €t Yr,c, 7 0. La condition 2.98 est donc violée, ainsi que la conservation de I.

La courbe rouge de la figure 2.4 correspond donc a la situation physiquement correcte ot1  n’est
pas conservé, alors que pour les courbes bleue et verte, la conservation de [ est imposée. La différence
entre ces courbes montre que cette restriction de LRU = 1 et LRF = 3 peut avoir des conséquences
importantes. Cela étant, les parametres donnés dans le fichier ENDF ont été calibrés pour que les
sections obtenues soient ajustées aux données expérimentales. Il faut donc que GAIA puisse rendre
compte de la conservation de I et s, ce qui est possible moyennant une légere astuce : il suffit de
créer un objet SPINGROUP pour chaque triplet (J7, [, s). Cet objet ne correspond plus & un groupe de
spin physique, mais cela permet d’effectuer les calculs de sections avec des matrices " restreintes
aux canaux ayant mémes nombres J, [ et s, et donc de satisfaire automatiquement la condition 2.98.
Apres avoir fait cette modification, ’accord avec NJOY et PREPRO devient complétement satisfaisant
(erreur relative maximale étant d’environ 5 x 10~4% pour toutes les sections efficaces).

Un autre cas nous ayant posé probleme est celui du **Gd pour les bibliotheques ENDF/B.VLS,
VILO et VIL.1, puisque les premiers tests ont montré une différence importante entre les courbes don-
nées par GAIA d’une part et NJOY et PREPRO d’autre part au voisinage de la résonance a 2345 eV,
comme on peut le voir sur la figure 2.5.

Une analyse détaillée du fichier ENDF montre que la différence venait du fait que deux résonances
différentes avec des énergies identiques sont données dans ce fichier pour les mémes nombres quan-
tiques (J™, 1, s). Cette situation est physiquement interdite a cause du principe de Pauli et initialement
GAIA ne considérait donc dans ce cas qu'une des deux résonances. Néanmoins, le format ENDF ne
permet dutiliser au mieux que 7 chiffres significatifs pour écrire une énergie : il est donc possible, si
les énergies des deux résonances sont tres proches, que cette situation soit due a une erreur d’arrondi
et ne viole pas le principe de Pauli. Nous avons donc corrigé GAIA pour que la deuxiéme résonance
soit décalée de 1010 fois son énergie dans ce genre de situations. Une fois cette correction effectuée,
l'accord avec NJOY et PREPRO est redevenu tout-a-fait acceptable (moins de 7 x 1073 %) 1.

Lors de ces tests, une autre limitation du format ENDF est apparue : certaines valeurs, notamment
la masse, sont présentes plusieurs fois au sein d'une méme évaluation, ce qui est évidemment source
d’erreurs. Ainsi nous avons relevé dans plusieurs évaluations la présence de deux masses différentes.
Dans certains cas, 1'une d’elles était méme supérieure a la somme des masses des nucléons. Dans les
cas avec les erreurs les plus importantes, choisir une masse plutdt que l'autre peut entrainer des
différences de plusieurs % sur les sections efficaces calculées. Nous avons relevé ce probléeme pour
les évaluations du Cr 50, 52 et 54 pour JENDL 3.3 et HE, de I’Ar 36 et 38 pour JENDL HE et celles de
4 Ar pour ENDF/B.VIL0, ENDF/B.VIL1, JEFF 3.1, JENDL 3.3 et JENDL HE. Cela montre a nouveau
l’obsolescence du format ENDE.

2.5.2 Formalisme LRU =1 et LRF =7 de ENDF

Le formalisme LRU = 1 et LRF = 7 de ENDF est le nouveau formalisme matrice R limitée, qui
permet d’utiliser I’approximation Reich-Moore sans restriction supplémentaire (voire le formalisme

1. Il faut toutefois noter qu’il est possible que le fichier ENDF soit faux et qu’il n’y ait en réalité qu'une seule résonance
a cette énergie. En effet, les deux résonances sont données avec tous leurs parametres identiques, ce qui laisse penser a une
erreur de copier-coller lors de la construction du fichier ENDEF.
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FIGURE 2.5 — Section efficace élastique a 0 K du **Gd (bibliotheque ENDF/B.VIL0), reconstruite par
GAIA, NJOY et PREPRO

général de la matrice R). Treés peu d’évaluations 1'utilisent actuellement, méme si ce formalisme a
vocation a remplacer les autres dans le futur. Nous n’avons trouvé qu'une seule évaluation publique
l'utilisant, celle du *°Cl de la bibliothéque ENDF/B.VIL1. Luiz Leal, de Oak Ridge National Laboratory,
nous a fourni deux autres évaluations, qui ne sont pas encore publiques, pour que nous puissions
tester GAIA : une du *°Fe et une du '°O.

Ces évaluations utilisent toutes deux 1’approximation Reich-Moore (sans restriction supplémen-
taire donc) et sont intéressantes du fait de l'inclusion de certains canaux dans le traitement par la
matrice R, ce qui n"aurait pas été possible en utilisant le formalisme LRU =1 et LRF = 3 (dans ce cas,
les sections correspondantes auraient été données sous forme tabulée dans le fichier MF 3). Voici les
canaux qui ont été inclus (en plus de ceux pour la diffusion élastique et la capture radiative) pour
chacune des évaluations :

— %Fe : canaux pour représenter la premiére diffusion inélastique. Il s’agit d’une réaction a seuil.

— 35Cl : canaux pour représenter 1’émission d’un proton (réaction (n,p)). Cette réaction n’a pas de

seuil mais des forces de Coulomb interviennent dans les canaux qui contiennent le proton.

— 160 : canaux pour représenter la réaction (n,a), i.e. 'émission d'une particule *He. C’est une

réaction a seuil et faisant intervenir des forces de Coulomb.

Pour avoir un point de comparaison pour les sections efficaces données par GAIA, nous avons

voulu traiter ces évaluations avec NJOY. Or nous n’avions au laboratoire que la version 99 de ce
code, dans laquelle 'utilisation du formalisme LRU = 1 et LRF = 7 n’est pas implémentée. Au début
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de I'année 2013, une nouvelle version de NJOY (NJOY 2012) est parue : elle est capable de traiter
tous les formalismes de ENDF. Malheureusement, nous n’avons pas encore obtenu la licence pour
l'utiliser. Luiz Leal, qui a cette licence, a eu la grande amabilité d’effectuer le traitement des trois
évaluations qui nous intéressent sur sa machine. Il a aussi utilisé le logiciel SAMMY qui, bien que
ce ne soit pas son but premier, peut également reconstruire des sections efficaces a partir de fichiers
évalués au format LRU = 1 et LRF = 7. GAIA a donc été testé contre les sections reconstruites par
NJOY et SAMMY qu’il nous a fournies, nous voulons a nouveau l’en remercier grandement.

Dans le cas de la nouvelle évaluation du *°Fe, GAIA est en accord tout-a-fait satisfaisant avec
NJOY 2012 et SAMMY. On peut voir sur la figure 2.6 que la différence relative entre GAIA et SAMMY
pour la section inélastique est toujours en dessous de 0.007 %, et qu’elle décroit rapidement quand
la section cesse d’étre treés petite. L'écart avec NJOY 2012 est sensiblement plus grand mais il ne
dépasse pas 0.002 % sauf au voisinage du seuil de réaction. Un zoom sur cette zone montre que cet
écart ne dépasse 0.1 % que pour des sections efficaces inférieures a 6 x 107° b, ce qui est sans grande
importance. L’accord sur les autres sections (élastique, totale et capture radiative) est encore meilleur.
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— Reconstruction avec NJOY 2012
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FIGURE 2.6 — Section efficace inélastique a 0 K du *°Fe, reconstruite par GAIA, NJOY 2012 et SAMMY

L’évaluation du ¥Cl de ENDF/B.VIL1 est la premiere que nous ayons traitée oi1 des forces de
Coulomb étaient a I'ceuvre dans un canal de sortie. Cela nous a donc permis de tester notre implé-
mentation du calcul des facteurs P, S; et ¢; dans le cas coulombien. Nous avons vu dans la section
2.2.3 que cela nécessite la connaissance des fonctions d’onde de Coulomb F(#,p) et G;(1,p). Dans
GAIA, nous avions initialement utilisé la bibliotheque scientifique GSL (Gnu Scientific Library) [37]
qui contient une routine permettant le calcul de ces fonctions. L'écart relatif sur la section de réaction
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(n,p) calculée par NJOY 2012 et GAIA atteignait presque 3 %, ce qui n’est pas acceptable.

Nous avons alors changé notre fagon de calculer les fonctions d’onde de Coulomb pour utiliser
la méme méthode que NJOY 2012, a savoir l'algorithme codé par Nancy Larson, issu des sources de
SAMMY. Une comparaison avec les valeurs de références [38] des fonctions de Coulomb a montré
que l'algorithme de N. Larson était bien meilleur que celui de la bibliotheque GSL. La figure 2.7
montre alors que l'accord entre GAIA et SAMMY est trés bon, tandis qu’entre GAIA et NJOY 2012
la différence relative peut atteindre 0.6 % a faible énergie mais devient rapidement acceptable. Cette
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FIGURE 2.7 — Section efficace (n,p) a 0 K du 35Cl, reconstruite par GAIA, NJOY 2012 et SAMMY avec
la méme méthode de calcul des fonctions d’onde de Coulomb

différence a faible énergie est en fait due a une erreur de NJOY qui a depuis été corrigée. Pour une
résonance E, donnée, le format ENDF fournit en effet souvent la largeur de résonanceen E), I') .(E,)
alors que nous avons besoin de la largeur réduite 7y, .. On passe de 1'une a 'autre par :

Tac(Ex) = 2P(Ex)73 (2.100)

Ou le facteur de pénétration est de la forme P.(E) = A+/E — Egj, avec Egy; I'énergie de seuil
de la réaction considérée. Pour les résonances négatives, c’est-a-dire avec E, en dessous du seuil,
P.(E)) = 0 et le format ENDF recommande d’utiliser, par convention, la formule suivante pour
passer de la largeur a la largeur réduite :

F)L,C(EA) =2A ’EA - Eseuil‘ 'Y%L,c (2-101)

Or NJOY utilisait une double valeur absolue :

r)\,C(E/\) =2A HE)\‘ - Eseuil| ,)/%\,c (2.102)
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Une fois cette erreur corrigée, I’accord entre NJOY 2012 et GAIA redevient tout-a-fait satisfaisant sur
I'ensemble de l'intervalle d’énergie.

Terminons ces tests du traitement du formalisme LRU = 1 et LRF = 7 par l’évaluation de °O qui a
a la fois un seuil et des forces de Coulomb pour la réaction (n,x). Comme on peut le voir sur la figure
2.8, I’accord entre GAIA, NJOY 2012 et SAMMY est tres satisfaisant. Les erreurs relatives sont assez
grandes au voisinage de 'énergie de seuil, mais seulement pour des sections tres petites, inférieures
4 107° b et cela n’a donc pas d’importance.

—_— Reconstrlllction avec GAIA
— Reconstruction avec NJOY 2012
[ — Reconstruction avec SAMMY
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FIGURE 2.8 — Section efficace (n,a) a 0 K du '°O, reconstruite par GAIA, NJOY 2012 et SAMMY avec
la méme méthode de calcul des fonctions d’onde de Coulomb

2.5.3 Autres formalismes de ENDF pour le domaine résolu

Nous avons utilisé exactement la méme méthodologie que dans le cas LRU =1 et LRF = 3 pour
les trois derniers formalismes du domaine résolu qu’il nous reste a tester : LRF = 1, 2 et 4. Nous
numérotons a nouveau 1, 2 et 3 les critéres de comparaison entre GAIA, NJOY et PREPRO que nous
avons définis plus haut.

Commengons par le formalisme LRU = 1 et LRF = 2, c’est-a-dire le formalisme MLBW (avec
restrictions) de ENDEF. Sur 'ensemble des bibliothéques a notre disposition, nous avons trouvé 1573
domaines de résonance utilisant ce formalisme. Les résultats des comparaisons entre GAIA et NJOY
d’une part, et GAIA et PREPRO d’autre part sont donnés dans la table 2.3 pour chacun des trois
criteres. GAIA et PREPRO s’accordent dans 100 % des cas et ne sont en désaccord avec NJOY que
pour un tres faible nombre de domaines.
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TABLE 2.3 — Nombre de domaines ott GAIA s’accorde avec NJOY et PREPRO en fonction du critéere
retenu, pour le formalisme LRF=2, en ne considérant que les sections supérieures a 107> b

Critere | Accord avec NJOY | Désaccord avec | Désaccord avec | Désaccord avec
et PREPRO NJOY seul PREPRO seul | NJOY et PREPRO
1 1563 10 0 0
2 1570 3 0 0
3 1570 3 0 0

Si on observe en détail les cas de désaccord avec NJOY, nous en trouvons deux types. Le premier
regroupe les 7 domaines de résonance pour lesquels seul le critere 1 n’est pas satisfait. Il s’agit des
évaluations de 3*S pour ENDF/B.VIL0, ENDF/B.VIL1, JEF 2.2, JEFF 3.1 et JENDL HE et de ?8Si pour
JENDL 3.3 et JENDL HE. Les différences relatives n’excedent la borne de 0.1 % que pour quelques
points d’énergie et ne dépassent pas 0.6 % pour *S et 3 % pour 2Si. Pour ce dernier noyau, NJOY
produit des sections avec des irrégularités semblables a celles observées pour 28Si avec le formalisme
LRF 3 (cf. section 2.5.1). Les différences relevées dans ces quelques cas sont donc sans conséquences
pratiques.

11 reste trois domaines de résonances ot NJOY est en désaccord avec les deux autres codes, cette
fois selon les trois critéres. Il s’agit des évaluations du 2*?Cm pour JEFF 3.1 et JENDL 3.3 et de celle du
195pd pour JENDL 3.3. Les différences sont cette fois trés importantes, atteignant environ 50 % pour
la section élastique de '°Pd et 100 % pour celle de 2#?Cm (cf figure 2.9). Pour les sections de capture
et de fission de 2*Cm, cette différence relative est constante a environ 33 % (15 % pour la section
de capture de !°Pd), ce qui laisse penser a une erreur sur le calcul du facteur de spin g;. En effet,
un examen attentif des fichiers évalués a montré que tous les moments angulaires totaux | étaient
faux ! L'évaluation indique que 1'état fondamental du noyau >*?Cm a un spin I, = 1/2, ce qui est
correct d’apres la charte des noyaux de National Nuclear Data Center [39]. Le neutron ayant un spin
Iy = 1/2, deux valeurs de spin de canal sont accessibles : s = 0 et s = 1. Les résonances sont toutes
définies avec un moment angulaire / = 0 et comme ] est la somme vectorielle de [ et s, seules deux
valeurs de | sont physiquement possibles : 0 et 1. Or I’évaluation indique | = 1/2 pour chacune des
résonances! Le probléme est similaire pour 1Pd ot I, = 5/2 (ce qui est correct [39]) et ou1 toutes
les résonances correspondent aussi a [ = 0. Les seules valeurs de | devraient donc étre 2 et 3 mais
certaines résonances sont indiquées avec | = 5/2. Dans de tels cas, GAIA prend les valeurs de |
données dans le fichier évalué alors que manifestement NJOY les corrige, ce qui explique les écarts
observés. Cela illustre la nécessité de réviser ces anciennes évaluations pour les purger de ce genre
d’erreurs, facilement détectables.

Nous n’avons trouvé qu’'une seule évaluation utilisant le formalisme Adler-Adler (LRU =1 et
LRF = 4) : celle de 233U dans la bibliotheque ENDF/B.VL8. De plus, ce formalisme n’est utilisé que
sur le domaine allant de 0.79 a 60 eV. Pour ce domaine, ’accord entre GAIA et NJOY d’une part,
et GAIA et PREPRO d’autre part, est excellent. Pour NJOY, aucun des trois critéres n’est au-dessus
de 3.4 x 1073% (pour une précision souhaitée de 0.1%) et pour PREPRO ces critéres n’excedent pas
5.7 X 107°%.

Enfin, terminons par le cas de LRU =1 et LRF = 1, c’est-a-dire le formalisme SLBW (avec restric-
tions) de ENDEF. Les tests ont porté sur les 156 domaines de résonance qui l'utilisent. Les calculs avec
ce formalisme peuvent conduire a des sections efficaces négatives, ce qui n’a évidemment aucun sens
physique. NJOY traite ce probleme en supprimant les valeurs négatives des sections (qui deviennent
égales a 1078 b en ces points), ce que ne font ni PREPRO, ni GAIA pour éviter les problemes que
cela induit sur ’addition des sections. En plus de cela, nous nous sommes apercu en conduisant nos
tests que NJOY pouvait avoir des problemes de précision pour les sections faibles, car il ne donne
pas assez de chiffres significatifs. Pour en avoir suffisamment pour pouvoir atteindre la précision
souhaitée (0.1. %), nous avons relevé la valeur minimale des sections que nous considérons dans nos
comparaisons de 107> b a 1073 b.
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FIGURE 2.9 — Section efficace élastique a 0 K du 29Cm, reconstruite par GAIA, NJOY et PREPRO

Les résultats obtenus en fonction des trois criteres sont donnés dans la table 2.4. On constate que
dans un nombre significatif de cas (27 % du total), GAIA est en désaccord avec les deux autres codes
selon le critere 1. Cependant ce n’est pas le cas pour les deux autres criteres, notamment pour le
troisiéme qui est le plus important en pratique. L’erreur maximale, méme quand elle excede 0.1 %,
demeure faible et n’exceéde jamais 0.5 %. De plus, ces erreurs ne concernent que les faibles sections.
Si on ne compare que les sections efficaces ayant des valeurs au-dessus de 0.01 b alors GAIA, NJOY
et PREPRO s’accordent pour la totalité des domaines testés. Enfin il faut souligner que ce formalisme
est largement obsoléete et n’est plus utilisé pour les évaluations modernes. Nous ne nous y sommes
donc pas intéressés en détail, nous contentant d’appliquer exactement les formules données dans le
manuel ENDEF. Pour toutes ces raisons, nous nous satisfaisons pour le moment de ces tests dans le
cas du formalisme LRU =1 et LRF = 1.

TABLE 2.4 — Nombre de domaines ot GAIA s’accorde avec NJOY et PREPRO en fonction du critere
retenu, pour le formalisme LRF=1, en ne considérant que les sections supérieures a 1073 b

Critere | Accord avec NJOY | Désaccord avec | Désaccord avec | Désaccord avec
et PREPRO NJOY seul PREPRO seul | NJOY et PREPRO
1 114 2 4 36
2 156 0 0 0
3 156 0 0 0
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2.5.4 Formalisme général de la matrice R

Nous avons également voulu tester notre implémentation du formalisme général, c’est-a-dire
n’utilisant aucune approximation. Dans les cas habituels, en dessous d"une certaine énergie, le noyau
que nous considérons n’est soumis qu’aux réactions de diffusion élastique, de capture radiative et
éventuellement de fission. Pour son traitement par la théorie de la matrice R, pour chaque quadruplet
(J™,1,s) un seul canal est nécessaire pour décrire la diffusion élastique. Habituellement deux canaux
suffisent pour la fission mais, comme nous 1’avons déja évoqué, un tres grand nombre de canaux
est nécessaire pour la capture radiative. Bien évidemment, les évaluations nucléaires ne fournissent
pas les parametres pour chacun de ces canaux. Dans le cadre de I'approximation Reich-Moore, cette
difficulté est contournée car seuls sont nécessaires les parametres I'y , (la largeur totale de capture
pour la résonance A) et A) ,, (considéré nul dans le formalisme LRU = 1 et LRF = 3 de ENDF) qui
correspondent a une somme sur tous les canaux contenant un photon (cf équations 1.189 et 1.190).
Ces deux parametres sont donnés dans les fichiers évalués pour chaque résonance.

Pour pouvoir utiliser le formalisme général dans la reconstruction des sections efficaces, nous
devons donc générer pour chaque résonance A un jeu de largeurs réduites y, . pour chacun des
canaux ¢, y compris ceux contenant un photon. Pour cela, nous partons d'une évaluation existante
du noyau qui nous intéresse au format Reich-Moore, laquelle fournit les ) . pour les canaux de
diffusion élastique et de fission, ainsi que les largeurs totales de capture I'y ,,. Il nous manque donc
les ), pour chacun des canaux p contenant un photon. Nous les obtenons en fixant le nombre 7, de
canaux contenant un photon puis en effectuant un tirage aléatoire en supposant que, comme dans le
domaine des énergies non-résolues, la distribution des largeurs de résonance I'y , pour une résonance
A donnée suit une loi de distribution x? avec 1, degrés de liberté (c’est-a-dire que chaque canal ouvert
pour la capture radiative représente un degré de liberté). Plus précisément, pour chaque résonance
A, nous tirons un ensemble de valeurs x,, une pour chaque canal p, selon la distribution :

_ M My X\M/2L
p(x)dx = 21”(117/2)( > ) e "t edx (2.103)

oit T'(n,/2) désigne la fonction mathématique gamma évaluée en 1. /2. A un facteur multiplicatif
pres, ces x;, sont les largeurs I'y ,. Nous voulons que la somme des I') , soit égale a la largeur de
capture I') , donnée dans I’évaluation et prenons donc :

P rA,“r
Ap —
p Zp xp

Les largeurs réduites s’obtiennent ensuite au signe pres par la relation bien connue :

X, (2.104)

Tap =2P74, (2.105)

Or, nous sommes partis d’une évaluation utilisant I’approximation Reich-Moore, dont 1'une des hy-
y
potheses est que les signes des 7, , sont aléatoires. Pour finir de générer ces parametres, nous tirons
donc aléatoirement pour chaque résonance p un jeu de 7., signes s, selon une loi uniforme discrete.
Y p
Finalement, les largeurs réduites obtenues sont :

o [T x
YAp = Sp Zp X, E (2.106)

Notons que nous ne pouvons appliquer cette méthode que pour des noyaux suffisamment lourds
pour que 'hypothése de la distribution statistique des canaux contenant un photon soit valide.

En pratique, nous avons testé cette approche sur des fichiers évalués utilisant le formalisme LRU
=1 et LRF = 3 de ENDF et nous avons donc ajouté les approximations spécifiques a ce formalisme,

notamment la conservation de [ et s (i.e. Xg/ o =0sil # 1" ous # §') et le fait que S? = 0 a toute
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énergie pour tout canal c. En utilisant les parametres fournis par le fichier (énergies de résonance E,
et largeurs réduites pour la diffusion élastique et les deux canaux de fission), ainsi que les largeurs
réduites des canaux avec photon que nous avons générées, on peut alors calculer les sections efficaces
sans l'approximation Reich-Moore a 1’aide des formules de la section 2.3.

Pour un méme fichier évalué, nous sommes donc capables de comparer les sections efficaces avec
utilisation ou non de I'approximation Reich-Moore. Pour un nombre 7., de canaux avec photon suf-
fisamment grand, cette différence devrait étre relativement faible car nous retrouvons les conditions
justifiant I’approximation Reich-Moore. Pour tester cela, nous sommes partis de I'évaluation de >*U
dans la bibliotheque ENDF/B.VIL1. Les sections de capture radiative obtenues en utilisant d"une
part I’approximation Reich-Moore et d’autre part le formalisme général avec n, = 200 sont présen-
tées avec leur différence relative dans la figure 2.10.

— Reconstruction avec GAIA - approximation Reich-Moore
— Reconstruction avec GAIA - formalisme général avec 200 canaux de capture
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FIGURE 2.10 — Section efficace de capture a 0 K de ?*U reconstruite en utilisant soit le formalisme
général avec 200 canaux, soit I'approximation Reich-Moore

Comme on peut le constater, la différence relative entre les deux sections n’est pas négligeable,
pouvant atteindre environ 20 % en certains points. Cependant, on voit que la distribution des diffé-
rences est environ symétrique par rapport a zéro, ce qui signifie que le formalisme Reich-Moore n’in-
troduit vraisemblablement pas d’erreur systématique. La figure 2.11 montre un zoom de ces sections
entre 990 et 1010 eV. On voit ainsi que la différence entre les deux formalismes est principalement
sensible au niveau des creux entre résonances et qu’elle est alternativement positive et négative.

Pour préciser, nous avons repris les trois indicateurs présentés dans la section 2.5.1 2. Nous nous
intéressons également a la fagcon dont les différences relatives se répartissent autour de zéro, une

2. A savoir le maximum des valeurs absolues des différences relatives sur tout I'intervalle d’énergie (indicateur 1), leur
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FIGURE 2.11 — Section efficace de capture a 0 K de ?*U reconstruite en utilisant soit le formalisme
général avec 200 canaux, soit I'approximation Reich-Moore

répartition symétrique indiquant I'absence d’effets systématiques. Nous avons donc ici défini un
indicateur 2 bis qui est la moyenne des différences relatives (prises sans valeur absolue). La table 2.5
présente les valeurs de ces indicateurs, toujours pour la section de capture de 2°U, pour différentes
valeurs du parametre 7,. On remarque d’abord que les valeurs des indicateurs 1, 2 et 3 diminuent
a mesure que 11, augmente, ce qui correspond au fait que I’approximation Reich-Moore est la limite
du formalisme général pour un treés grand nombre de canaux. On voit également que, selon ces trois
indicateurs, la différence entre les deux formalismes reste sensible mais a tendance a se stabiliser
au-dela de n, = 50 ou 100, ce qui semble indiquer que nous avons pris suffisamment de canaux
pour représenter la capture radiative. Dans tous les cas, l'indicateur 2 bis reste proche de zéro, ce qui
confirme qu’il n’y a pas de différence systématique entre les deux formalismes. Enfin, I'indicateur 3
est toujours supérieur a quelques % méme pour les grandes valeurs de n,, ce qui indique qu’utiliser
Reich-Moore plutdt que le formalisme général a une influence légeére mais sensible sur les sections
intégrales, qui sont celles utilisées en pratique. Cependant, le fait que la valeur de l'indicateur 3
évolue peu pour n, entre 20 et 250 suggere qu’il pourrait étre possible d’approcher assez bien les
sections dans le formalisme général en n’utilisant qu'une vingtaine de canaux de capture.

La valeur des sections utilisant le formalisme général dépend du tirage aléatoire des parametres
de capture. Entre deux tirages différents les valeurs des trois indicateurs changent donc. Pour remplir
la table 2.5 nous avons pour chaque parametre 7., effectué 100 tirages aléatoires, calculant les trois

moyenne (indicateur 2) et la valeur absolue de la différence relative entre les intégrales de la section pondérée par un flux
en 1/E (indicateur 3)
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indicateurs a chaque fois. Les valeurs entrées dans la table sont les moyennes sur tous ces tirages. La
reconstruction des résonances en utilisant le formalisme général nécessite 1'inversion d'une matrice
de dimension n, + 3 et devient donc rapidement trés coliteuse en temps de calcul. C’est pourquoi
nous nous sommes contentés de 100 tirages. Pour obtenir des valeurs plus fiables, il faudrait aug-
menter ce nombre de tirages.

TABLE 2.5 — Valeurs des trois indicateurs de comparaison entre la section de capture de 2°U a 0 K
reconstruite avec I'approximation Reich-Moore ou avec le formalisme général

Indicateur 1 | Indicateur 2 | Indicateur 2 bis | Indicateur 3
n, =1 394 % 40 % 2.2% 41 %
N, =5 160 % 18 % 0.43 % 16 %
n, =10 107 % 13 % 0.13 % 11 %
1, =20 73 % 8.9 % 8.0 x1072% % 8.7 %
1, =50 46 % 5.6 % 6.5 x 1073 % 5.2 %
n, =100 32 % 4.0 % 31x1072%% 3.2 %
1, = 150 26 % 3.2 % 14 x 1072 % 2.6 %
1, = 200 23 % 2.8 % 1.1 x1072% 2.4 %
1, = 250 20 % 2.5 % 57 x 1073 % 2.3 %

Il faut bien noter que les parametres donnés dans le fichier évalué ont été calculés de facon a ce
que la section reconstruite avec le formalisme Reich-Moore soit la plus proche possible des valeurs
expérimentales et des modeles disponibles. La section que nous avons artificiellement reconstruite
avec le formalisme général n’est donc pas une modélisation plus précise de la réalité. La différence
entre les deux formalismes permet simplement d’illustrer les effets de I’approximation Reich-Moore
et les gains potentiels qui pourraient étre obtenus en utilisant le formalisme général pour la déter-
mination des parametres de résonance. Enfin nous avons montré ici les résultats pour la section de
capture car c’est sur cette section que les différences sont les plus marquées. Nous avons le méme
genre de résultats sur les sections totale, élastique et de fission.

2.6 Domaine des résonances non-résolues

2.6.1 Implémentation dans GAIA

Comme nous 'avons indiqué dans la partie 1.13, les parametres permettant la reconstruction des
sections efficaces ne sont pas connus dans le domaine non-résolu, mais leurs moyennes (.), sur un
grand nombre de résonances et leurs distributions statistiques sont données dans les fichiers évalués.
A partir de ces paramétres il est alors possible de calculer des sections efficaces moyennes>. Ces
moyennes sont prises sur un petit intervalle d’énergie centré en E et de largeur § contenant un grand
nombre de résonances, on les note avec le symbole (.)r. En général il est intéressant de les pondérer
par un flux neutronique ¢ :

1 E+6/2

(Ve =i |
S @(E)IE JE-or2

o(E)$(E)dE (2.107)

Ce flux permet de modéliser le phénomene d’auto-protection : la présence de noyaux absorbant des
neutrons "creuse" le flux aux énergies de résonance et diminue donc la section moyenne. Les sections
auto-protégées doivent étre calculées si I'on veut créer des fichiers d’entrée pour les codes neutro-
nique multi-groupes, ce qui n’est pas notre objectif ici. Dans GAIA nous nous sommes donc contentés

3. Il est également possible d’en tirer des tables de probabilité, mais cela n’a pas été fait lors de ce doctorat
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de calculer ces sections moyennes pour un flux constant :

1 rE+é6/2
(Ve =~ o(E)dE (2.108)
0 JE-s/2
Physiquement cela revient a considérer que le flux neutronique n’est pas affecté par la présence des
noyaux, c’est-a-dire que tout se passe comme si chaque noyau était seul. On parle donc de sections
infiniment diluées.

Le calcul de ces sections moyennes infiniment diluées a été implémenté dans GAIA dans les ob-
jets de la classe RESONANCERANGE_URR. Comme le formalisme LRU = 2 de ENDF est le seul
actuellement disponible pour fournir les parametres dans le domaine non-résolu, nous avons utilisé
les mémes restrictions que ce formalisme pour reconstruire les sections moyennes. Cela signifie que
seules trois réactions peuvent étre traitées : la diffusion élastique (la largeur correspondante pour une
résonance A et un quadruplet (J7,1,5) est T ,7), 1a fission (largeur correspondante I'y, f1s7) et la cap-
ture radiative (largeur correspondante I') ,;5;). L'effet des autres réactions éventuelles sur la largeur
totale I') ;5; est modélisée par une largeur compétitive I'y visj : Ta1s) = Ua sy +Ta p1s) + Tagisg + Do sy
Enfin la derniere restriction est de supposer que [ est conservé lors des réactions. On a vu dans la par-
tie 2.1.1 que les sections moyennes étaient alors données par :

2 2
() e(E) = TV @+ 1)sin? gy + 22 Y8 Ml 4o sin (gy) (Tawy), | (2:109)
k2 5 k2 55 (Dyia R

Ty
272 g <TA nlj rAfl]>
oris) e (E) = il (2.110)
(is) £ (E) k? ;Zl:@],lh T N
2772 g <TA nly T 'yl]>
. E) = - 2 2.111
< ’Y>E( ) k2 ;; <D],l>/\ r/\,l] N ( )

ot (Dj;), est I’espacement moyen des résonances correspondant aux nombres quantiques ! et | et
ouI') uiy = Y5 T uijs (de méme pour les largeurs de fission, de capture, compétitive et totale). Il s’agit
des formules données dans le manuel du format ENDF [2], qui sont donc utilisées dans NJOY et
PREPRO.

Les quantités (Dj;), et <F Aal ]> , étant fournies dans les fichiers évalués (a signifiant , f, x ou ),

il reste a calculer les <M . Lapproximation
AT A
<r2\,nl] Uty > - (Canp)p (Taany), (2.112)
Ty /o (Tai)

ne donnant pas de résultats corrects [40], nous avons utilisé la méthode donnée dans le manuel de
SAMMY [18]. Pour plus de clarté, nous omettrons dans la suite I'indice A pour 'opérateur (.), ainsi
que les indices A, I et | pour les I'y 45, et nous noterons T, au lieu de (T Aal ]> et I'ror au lieu de I'y ;.
L’'idée de départ est de remarquer que :

1 oo
= /O et dg (2.113)
0

En utilisant la linéarité de la moyenne, il vient (par exemple dans le cas de la fission) :

I, I +oo
nf = —qTtot
< Tiot > /0 <r”rf ¢ > dq (2.114)

Ensuite I'ty; est la somme des I'; et ceux-ci peuvent étre considérés comme des variables aléatoires

indépendantes donc :
(1L e} = (T, &) (T e ) (&7 ) (e7) (2.115)
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Nous avons déja vu que la variable aléatoire x = I';/ T, suivait une loi de probabilité X2 avec v,
degrés de liberté (les v, sont fournis par le fichier évalué), c’est-a-dire que sa densité est :

O V/2 (upx\%/27L s
fal(x) = T (va/2) (7) e (2.116)

ou I'(v,/2) désigne la fonction mathématique gamma évaluée en v, /2. Cette densité peut étre utilisée
pour calculer les moyennes apparaissant dans 1'équation 2.115. Nous donnons les résultats apres

simplification :
=\ —Va/2
oy 20, \ "
ql",, / fa(x)e T ody = (1 +q 1/ ”) (2.117)
a
) . _ B ZT —v,/2-1
<ra e*qfa> _ / Fo(x)xToe PTady = T, (1 +q° ) (2.118)
0 a

Nous obtenons finalement la quantité cherchée :
r,T or,\ 7! o\ or,\ 7 o\ 7
<”f>_rrf/ ( > 1+q—f 14+q—" <1+q ") dq
Lot Vs Ve Vx
(2.119)
1 r”r“Y rnrx
Les expressions pour < T > et < 7 > sont analogues. On peut montrer de fagon similaire que :

14

vn l _ _Uy vx
2\ - 2\ [ 2, 27 AN oT,\ o\ 7
< ”>:Fi<1+>/ <1+q ") < +q f) <1+q7> <1+q x> dgq
Lot Vn 0 Un Vs Vy Vx
(2.120)
Usuellement, la capture correspondant a un trés grand nombre de canaux ouverts, nous prenons

v, = +oo. Cela signifie que les largeurs T’y ,;; sont uniformément distribuées avec la valeur I',. En

conséquence :
2T F
<e—qfv> - (1 +q 7) — e (2.121)
Vy

= 2T = _T
(T, e} =T, (1 +q V“;) =T, e (2.122)

SiT, # 0, on peut calculer les intégrales des équations 2.119 et 2.120 en faisant le changement de

variable u = e~ puis en appliquant un algorithme d’intégration automatique.
Avec ces relations, nous sommes donc capables de calculer les sections efficaces moyennes dans le
domaine non-résolu a partir des parametres fournis dans le fichier évalué. NJOY et PREPRO utilisent

quant a eux une méthode issue du code MC2-1I [41] pour calculer les <% >

Les parametres moyens (D), et (I 47)) peuvent dépendre de I'énergie. Dans ce cas, le for-
mat ENDF donne leurs valeurs sur un ensemble d’énergies E;. Cela permet de calculer les sections
moyennes (0, (Ex)) e en chacun de ces points et le manuel ENDF recommande d’effectuer ensuite une
interpolation, selon une loi fournie, entre les (0, (Ex))g pour obtenir les sections moyennes a n’im-
porte quelle énergie. Or cela suppose que les paramétres sont donnés sur une grille suffisamment
fine pour que l'interpolation n’entraine pas une trop grande perte de précision, ce qui n’est généra-
lement pas le cas. Ainsi si I’on suit cette recommandation les sections efficaces moyennes calculées
présentent des irrégularités non physiques. Pour obtenir des sections convenables, il est préférable
d’interpoler les parametres (Djj) et (I'y 4ij)x @ I’énergie E souhaitée pour ensuite calculer exacte-
ment (0, (E))g a partir de ces parameétres interpolés [42, 43]. Suivant en cela PREPRO, nous avons
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utilisé I'interpolation sur les parametres pour reconstruire les sections moyennes dans le domaine
non-résolu avec GAIA.

Cependant, la version de NJOY (99.259) que nous utilisons emploie l'interpolation sur les sec-
tions. Pour illustrer la différence entre ces deux méthodes, nous avons tracé sur la figure 2.12 les
sections moyennes de capture dans le domaine non-résolu pour 243Pu (bibliotheque ENDF/B.VIL.8)
reconstruites avec NJOY 99.259 d’une part et GAIA et PREPRO d’autre part. On constate que la dif-
férence est importante, atteignant 11 %, et que 1'utilisation de l'interpolation sur les sections conduit
a des formes grossierement linéaires par morceau qui ne correspondent pas a la physique. Il est as-
sez clair sur cet exemple que le probleme vient du faible nombre de points d’énergie sur lesquels les
parameétres sont fournis dans le fichier évalué.

12 T T T T T
— reconstruction using GAIA

— reconstruction using NJOY
— — reconstruction using PREPRO -

-
o

®©
T

cross section [barn]

—_— Relativeldifference GAIAI - NJOY
— Relative difference GAIA - PREPRO

210 F 4

Relative difference [%]

1000 2000 3000 4000 5000 6000
Incident neutron energy [eV]

FIGURE 2.12 - Section efficace moyenne de capture a 0 K de ?**Pu dans le domaine non-résolu recons-
truite avec interpolation sur les sections (NJOY) et sur les parametres (GAIA et PREPRO)

2.6.2 Validation

Comme la version de NJOY dont nous disposons (99.259) utilise 'interpolation sur les sections
efficaces et non sur les parametres, nous avons seulement utilisé PREPRO pour valider notre implé-
mentation du calcul des sections moyennes infiniment diluées dans le domaine non-résolu.

Ces sections moyennes calculées avec GAIA et PREPRO ont été comparées sur 1’ensemble des
domaines de résonance utilisant les formalismes LRU=2 pour les mémes bibliotheques que précé-
demment : ENDF/B.VL8, ENDF/B.VIL.0O, ENDF/B.VIL1, JEF 2.2, JEFF 3.0, JEFF 3.1, JENDL 3.3 et
JENDL HE. Nous n’avons cependant pas considéré les évaluations mettant en jeu plusieurs isotopes
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différents, ni celles avec un parametre LSSF égal a 0 (ce qui signifie explicitement que les parametres
du fichier MF 2 ne doivent pas étre utilisés pour calculer des sections moyennes infiniment diluées).
Au total cela représente 1139 domaines de résonance. Nous avons utilisé deux criteres de comparai-
son : les criteres 1 et 2 définis plus haut. Etant donné que les sections moyennes sont les intégrales des
sections ponctuelles, nous n’avons pas utilisé ici de critere intégral analogue au critere 3 des parties
précédentes. Comme dans la section 2.5, nous avons calculé les sections efficaces avec GAIA sur les
points de la grille d’énergie fournie par PREPRO et nous n’avons pas ajouté les sections complémen-
taires du fichier MF 3.

La table 2.6 montre les résultats des comparaisons que nous avons effectuées, en classant les
domaines de résonance retenus en fonction de I’'option du formalisme LRU = 2 qu’ils utilisent : LRF =
1 et LFW =0 (tous les parametres sont indépendants de 1’énergie), LRF =1 et LFW =1 (les largeurs de
fission sont les seuls parametres a dépendre de I'énergie) ou LRF = 2 (les parametres D, T, Iy, Ty et Ty
peuvent dépendre de 1’énergie). Seules deux évaluations utilisent la seconde option, ce qui represente
huit domaines car chacune des évaluations est reprise dans quatre bibliotheques différentes. Bien
que GAIA et PREPRO s’accordent selon les deux criteres pour la majorité des domaines testés, on
constate qu’il y a un nombre significatif de cas de désaccord pour les premiere et derniére options
(respectivement 25 % et 33 % des cas testés).

TABLE 2.6 — Nombre de domaines ot GAIA ne s’accorde pas avec PREPRO en fonction du critere
retenu, pour les trois options du formalisme LRU=2

Option du formalisme | Nombre total de | Désaccord avec PREPRO | Désaccord avec PREPRO
domaines testés selon le critere 1 selon le critere 2
LRU=2, LRF=1, LFW=0 87 22 21
LRU=2, LRF=1, LFW=1 8 0 0
LRU=2, LRF=2 1044 340 227

Une premiere explication réside dans le traitement des degrés de liberté vy, v, vy et v, des diffé-
rentes réactions. Ces parametres sont fournis dans 1’évaluation au format ENDF et peuvent a priori
étre des réels non-entiers. Par exemple, dans le cas de la réaction compétitive, un vy non-entier peut
étre donné si les canaux de sortie correspondants ne sont ouverts qu’a partir d'un seuil d’énergie.
Or il s’avere que PREPRO n’accepte que des valeurs entieres pour les degrés de liberté, cela étant di
a la méthode utilisée pour le calcul des <rrnr{,> Dans le cas d"une valeur non-entiere dans 1’évalua-
tion, PREPRO prend sa partie entiere. Apres vérification dans les sources de NJOY 99.259, nous nous
sommes apercu que ce code faisait la méme chose mais en prenant l’entier le plus proche de la va-
leur de v, donnée. Dans GAIA, la méthode que nous utilisons pour le calcul des ( r”ff”) nous permet
d’utiliser des v, non-entiers et nous gardons donc la valeur réelle donnée par le fichier ENDFE. Pour
mesurer 'impact de cet effet, nous avons provisoirement modifié GAIA de facon a remplacer les de-
grés de liberté par leur valeur entiére avant de faire tourner a nouveau les comparaisons. Nous avons
ainsi constaté que cette différence dans l'interprétation des données permettait d’expliquer 28 cas de
désaccord entre GAIA et PREPRO, les différences entre les sections moyennes pouvant atteindre 5 %.

Le reste des désaccords est dii au fait que GAIA et PREPRO utilisent des méthodes de calcul des
(FFF“ ) différentes. En modifiant provisoirement GAIA pour utiliser la méme méthode que PREPRO,
nous obtenons un accord entre ces deux codes sur 100 % des domaines testés, quels que soient le
critere de comparaison retenu et I'option du formalisme LRU = 2 utilisée. Malgré cela, nous avons
décidé de conserver la méthode que nous avons présentée ci-dessus dans GAIA, pour plusieurs rai-
sons. D’abord cette méthode permet de calculer <r A¥ ) pour un degré de liberté v, non-entier, contrai-
rement a celle utilisée dans PREPRO, qui n’autorlse que des v, entiers. Ensuite, cette méthode est celle
qu’utilise le code SAMMY, qui est utilisé par les évaluateurs pour déterminer les parameétres a partir
des données expérimentales et des modeles décrivant le noyau. Il est donc préférable quun code
de traitement des données nucléaires s’accorde avec SAMMY. Enfin, les différences relatives maxi-

males entre les sections efficaces moyennes reconstruites restent assez faibles, méme si elles dépassent
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0.1 %. La différence relative maximale due a cette différence de méthode que nous avons observée
sur ’ensemble des domaines testés est de 2 %. Cela reste tout-a-fait raisonnable.
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Chapitre 3

Effet Doppler sur les sections efficaces

Les résultats présentés dans les parties 3.3 et 3.4 ont fait I’objet d"un article dans le journal Nuclear
Science and Engineering [20] (accepté pour publication).

3.1 Théorie

3.1.1 Description du phénomeéne

Nous avons vu dans le chapitre 2 comment les sections efficaces correspondant a un noyau im-
mobile dans le référentiel du laboratoire sont reconstruites a partir des parametres donnés dans les
fichiers évalués. La théorie développée dans le chapitre 1 montre que ces sections sont fonctions de
I'énergie du neutron incident dans le centre de masse ou, de fagon équivalente, de la vitesse relative v,
du neutron par rapport au noyau cible. Si ce noyau est immobile, alors cette vitesse relative est égale
a la vitesse v du neutron dans le référentiel du laboratoire. Or le noyau cible n’est rigoureusement
immobile que s’il appartient & un matériel dont la température est le zéro absolu (0 K), ce qui n’est
pas le cas des situations physiques nous intéressant en pratique. Par exemple, un assemblage com-
bustible dans un réacteur nucléaire commercial standard est soumis a des températures comprises
entre 600 K et 1200 K en conditions normales. Lorsque le matériel a une température non nulle, le
noyau cible est soumis a l’agitation thermique et v devient donc différente de v,. En conséquence, la
section efficace observée, qui est fonction de v, dépend de la température du noyau cible. C’est cette
dépendance en température que 1’on appelle I'effet Doppler des sections efficaces.

Pour illustrer I'impact de l’agitation thermique du noyau cible, et pour justifier le nom d’effet
Doppler, la figure 3.1, extraite du site de vulgarisation [44], montre la section efficace de capture de
238U a différentes énergies au voisinage d'une résonance. Lorsque 1’énergie du neutron incident est
inférieure a I'énergie de résonance, si le neutron rencontre un noyau qui se dirige en sens opposé,
alors la vitesse relative du neutron est supérieure a v et $mv? peut atteindre I'énergie de résonance.
La situation est symétrique au-dessus de la résonance, ce qui explique 1’élargissement du pic quand
la température devient plus grande que 0 K. Le phénomeéne décrit est analogue a 1’effet Doppler que
I'on rencontre en acoustique, d’ott son nom. La situation que présente la figure est tres générale :
l'effet Doppler élargit les pics de résonance et diminue leur maximum. Pour cette raison, on parle
également d’élargissement Doppler des résonances. Notons que 1’aire sous le pic est approximative-
ment conservée (en réalité, c’est I'intégrale du taux de réaction, soit la section multipliée par la vitesse
incidente, qui est rigoureusement conservée). Enfin, plus la température est élevée, plus l'effet Dop-
pler est important, comme on peut le remarquer sur la figure 3.1.

Ce phénomene a une grande importance en physique des réacteurs, notamment pour la streté
des réacteurs a neutrons thermiques. En effet, dans ces réacteurs, les neutrons sont produits par
fission a haute énergie (environ 2 MeV) et sont ensuite ralentis jusqu’a 'énergie thermique ot ils
pourront a leur tour initier des fissions. Lors de ce ralentissement, les neutrons parcourent tout le
domaine d’énergie des résonances de la section de capture des noyaux présents. Quand un neutron
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FIGURE 3.1 — Impact de I'effet Doppler sur une résonance (section de capture de 2*U)

est capturé, il n’est évidemment plus disponible pour alimenter les fissions, donc lorsque le taux
de capture augmente, la réactivité totale diminue. Or, on peut considérer que le ralentissement du
neutron s’effectue par "bonds" dans le sens décroissant de 1’énergie et que si un de ces bonds amene
le neutron sur un pic de résonance alors il est absorbé. Le taux d’absorption est donc d’autant plus
important que la largeur des pics est élevée (car I'augmentation de la largeur augmente la probabilité
que le neutron tombe sur le pic). Donc, quand la température dans le réacteur augmente, la largeur
des pics de capture augmente du fait de l'élargissement Doppler, ce qui tend a faire diminuer la
réactivité totale et donc a faire baisser la température : on parle d"un phénomeéne d’auto-stabilisation.
L’effet Doppler contribue ainsi a la stireté des réacteurs a neutrons thermiques [45].

3.1.2 Etablissement de I’équation fondamentale

L’équation régissant 'effet Doppler a été établie dans de nombreuses références de la littérature,
voir par exemple [46, 47, 48], nous allons rappeler dans cette partie les principales étapes nécessaires
a son obtention. Considérons un flux de np particules par unité de volume arrivant avec une vitesse
Kl (dans le référentiel du laboratoire) sur un matériel a la température T contenant N, noyaux cibles.
Nous nous intéressons a la section efficace de réaction effective or permettant de rendre compte du
taux de réaction dans ce cas. On veut I'exprimer en fonction de 1’énergie cinétique E d"une particule
incidente dans le référentiel du laboratoire : E = 3mv?. D’apreés l'équation 1.2, le nombre de réactions
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par unité de temps est :

dN 1
o = N:v UT(Emvz) (3.1)

D’autre part, du fait de leur température, les noyaux cibles ont des vitesses v dans le référentiel du
laboratoire. Ces vitesses sont distribuées selon une loi de densité p(v), ce qui signifie que p(7)d3V
est la proportion des vitesses comprises dans un petit voisinage d>V de l’espace des vitesses autour

de V. Si on considere un seul noyau cible, la vitesse relative des particules incidentes par rapport a

ce noyau est 7r -7 - 7 Grace aux formules du chapitre 2, nous savons calculer la section efficace

0p pour un noyau cible immobile (qui est donc a 0 K). Cette section s’exprime en fonction de I'énergie
E, = $mv?. Le nombre de réactions par unité de temps pour un unique noyau cible dans le référentiel
ot il est immobile est donc :

1
Ny =npo, Uo(imvf) (3.2)

Or, le nombre de réactions ne dépend évidemment pas du référentiel choisi et est donc le méme, pour
cet unique noyau, dans le référentiel du laboratoire ou dans celui ot il est immobile. Pour obtenir le

nombre total de réactions, il faut sommer sur toutes les vitesses 7 des noyaux cibles :

N _ np N¢ /7:v,>0 vy Ug(lmvf) p(?)d3V (3.3)

dt 2
La restriction relative au domaine d’intégration traduit le fait que si v, < 0, alors le neutron inci-
dent ne rencontrera jamais le noyau cible. La comparaison des deux équations donnant %’ permet
d’exprimer I"équation fondamentale gouvernant 'effet Doppler :

UU’T(%WIZ}Z) = /7 Uy Uo(lmvf) p(7)d3V (3.4)
0, >0 2

Cette équation exprime la conservation du taux de réaction v UT(%mUZ) : le taux a la température

T est la somme des taux a 0 K qui correspondent a la méme vitesse v, pondérés par la distribution

des vitesses des cibles. Ces taux de réaction sont proportionnels au nombre de réactions par unité de

temps et ont donc une signification physique indépendamment du référentiel considéré.

On écrit ensuite 7 en coordonnées sphériques dans 1’espace des vitesses : 7 = (V,6y,ypy), ou
les angles 0y et 1y sont définis par rapport a 'axe du vecteur 7. Ainsi : B3V = V2dvd uydiypy, avec
uy = cos By. La condition v, > 0 va étre explicitement incluse dans 'intégrande avec H (vy), ot H est
la fonction de Heaviside. On obtient :

1 +00 1 27 1
UUT(EmUZ) = /0 dV/ldyv/O dyy v, 0’0(571’103) H(v,) VZ p(V, v, Pv) (3.5)
Comme ¥ = V + 7, alors v2 = v? 4+ V2 — 20Vuy, ce qui permet de faire le changement de va-
riables (V,uy) — (V,v,). Ainsi v,dv, = —oVduy, de plus la condition —1 < uy < 1 implique que
(v, — v)? < V2 < (v, + v)2. Finalement 1’équation 3.4 se transforme en :

1 5 1 +oo v+v, 27 1 2 + V2 _ o2
Smo?) = = d / av [ dpy 0 oo(cmo?) v p(v, o 3.6
vor(gmet) =3 [ dor [ dv [T gy o o(med) Vp(v, ) 3

3.1.3 Cas du gaz parfait

Pour aller plus loin dans I'expression des sections efficaces a une température T, il faut connaitre
la distribution p(v) En pratique, les noyaux cibles sont souvent a I'état solide, au sein d"un cristal
par exemple, et cela affecte la distribution de leurs vitesses. Cependant, lorsque I'énergie de la parti-
cule incidente est tres supérieure a I'énergie des liaisons chimiques, on peut négliger leur influence
et considérer que la distribution des vitesses est semblable a celle d'un gaz parfait. Si les liaisons
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chimiques ne sont pas trop fortes, Lamb [49] a de plus montré que, méme pour de faibles énergies
incidentes, la distribution des vitesses des cibles était également celle d'un gaz parfait ot1 la tempéra-
ture réelle est remplacée par une température effective.

Le modéle du gaz parfait permet donc de rendre compte de l'effet Doppler sur les sections ef-
ficaces dans la majorité des cas. Dans le cadre de ce modele, les vitesses suivent la distribution de

Maxwell : 32
p(V) = <ﬁ> eV (37)

7T

Le facteur p est donné par :
M

=%t
ou M est la masse d’un noyau cible et k la constante de Boltzmann. En utilisant la distribution de
Maxwell dans I'équation 3.6 et en intégrant sur 1y, on obtient :

1 2p3/2
2

or(zmo°) = —

r( ) v? /7
Si enfin on integre selon V, on arrive a I'équation décrivant 'effet Doppler lorsque les noyaux cibles
se comportent comme un gaz parfait :

(3.8)

+o0 1 v+o,
/ dv, v2 oy(=mv?) / AV Ve PV (3.9)
0 2 [o—vy|

UT(%WLZ)Z) = % \/E /()+Oo 0? 0'0(%1’}17)%) [e’ﬁ(”’”’)z - e’ﬁ(”+vf)2} dv, (3.10)
En effectuant les changements de variables E, = %mv% etE = %mvz, on obtient 'équation équivalente
qui suit :
or(E) = % \/E 0+°° VE; 0o(Ey) {e—“(ﬁ—@)z - e—“(ﬁw’?)z} dE, (3.11)
avec A M
a = T et A= - (3.12)

2 2
Le terme 4/ 4%5 [e“"(ﬁ_‘ﬂ?’) _ o (VE+VE) } est appelé le noyau de Solbrig [46].

3.2 Méthodes de résolution existantes

Nous allons briévement présenter dans cette partie plusieurs méthodes existant pour résoudre
I’équation 3.11. Nous verrons que toutes ces méthodes utilisent des approximations, ou sont sujettes a
des restrictions, qui étaient pour la plupart justifiées par la limitation des moyens de calcul a I’époque
de leur mise au point, et dont il est aujourd’hui possible de se passer.

3.2.1 Méthode de Voigt

Commengons cette revue par la méthode de Voigt, dite aussi méthode -y, qui est présentée dans

la réf. [48]. Cette méthode fait plusieurs hypotheses afin de pouvoir simplifier I'équation 3.11 :

— Premiére hypothese : I'énergie E du neutron incident est supposée suffisamment grande pour
négliger la seconde exponentielle devant la premiere. C'est vrai si ay/EE, > 1. Cette approxi-
mation est donc mauvaise si E est faible et conduit a sous-estimer la contribution des faibles
E,.

— Deuxiéme hypothese : étant donné que la contribution majeure a I'intégrale vient des E, proches
de E, il est supposé que v/E, peut se décomposer en une série de Taylor autour de E. Au premier

2 E—E)? E :
ordre : « (\/Er — \/E) R ( I ) ,ou A = 2\/; est la largeur Doppler. L'erreur commise
ici est d’autant plus élevée que E est faible et que T est élevée. Cette approximation a des
conséquences beaucoup plus importantes que la précédente.
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— Troisieme hypothese : la borne inférieure de l'intégrale est étendue de 0 & —oo, c’est-a-dire que
la contribution des E, négatifs est supposée négligeable (le taux de réaction v/E,0p(E,) peut étre
étendu par continuité aux E, négatifs).

Avec ces trois approximations, 1’équation 3.11 se récrit :

or(E) = % ,/ﬁ /:o VE ao(E)e (555 aE, (3.13)

Pour calculer cette nouvelle intégrale, la méthode de Voigt suppose que op utilise le formalisme
SLBW, c’est-a-dire qu’elle se met sous la forme d’'une somme de termes qui correspondent chacun
a une résonance unique A. Ces termes sont :

oo(Ey) = 2, [ A Jr,/i BA(E, —Ey) (3.14)
Y2V E (E-E)2+1i2 E, (E, — E;)2 + 112 '

Pour les sections de fission ou de capture, By = 0. les parameétres A), By et I'y dépendent de I'énergie,
mais leur variation est supposée suffisamment lente pour qu’ils puissent étre considérés constants
vis-a-vis de l'intégration. Enfin la largeur Doppler est supposée étre égale a sa valeur en E) : A =

24/E2.
Les changements de variables suivants sont effectués :
gy = lf)
2(E~E
x= % (3.15)
_ 2(E—Ey)
Y= "nm
L’intégration de 1’équation Doppler approchée donne alors :
2 E,
or(E) = LEVE [AA(E)¢(x,E2) + B(E)x(x, 1)) (3.16)
Les fonctions i et x sont les fonctions de Voigt et sont définies par les relations :
S e O
P(x,8r) = NI e y2+1dy (3.17)
S B
x(x,&y) = NI e y2+1dy (3.18)

La méthode de Voigt pour le calcul de I'effet Doppler a une précision trés limitée, particulierement
dans le domaine des basses énergies. De plus, elle ne s’applique qu’aux sections utilisant le forma-
lisme SLBW. Cependant cette méthode permet d’effectuer le calcul tres rapidement.

3.2.2 Méthode TEMPO

TEMPO [50] est un programme permettant le calcul de l’effet Doppler sur les sections efficaces.
Pour cela, il utilise lui aussi les trois premieres approximations de la méthode de Voigt et part donc de
l'équation 3.13. A la différence de la méthode de Voigt, la méthode TEMPO ne suppose aucune forme
particuliére pour la section 0 mais considere que le taux de réaction v/Ecy(E) est donné sur une grille
d’énergie (Ex) et qu'il peut étre obtenu entre les points de la grille par interpolation linéaire :

Vk, 3P, 3Qx, VE € [Ex, Exs1], VEoo(E) = P+ QkE (3.19)
L’équation Doppler devient alors :

4 E—Er

1 Era 2
“ Vi T /E k (Pe+ QiE,)e (557) dE, (320)

O'T(E)
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Cette équation peut alors se calculer analytiquement, avec x; = £ _AEk :
1
or(E) = —= Y | (P + QeE)[erf(xes1) — exf(xy)] + ——=[e % — e "] (3.21)
2VE 5
ou erf désigne la fonction d’erreur :

2 X _p

erf(x) = = / e dt (3.22)
7T Jo

Cette fonction est bien connue et plusieurs bibliotheques scientifiques proposent des routines pour

la calculer précisément.

Comme la méthode de Voigt, cette méthode a une précision limitée, surtout pour les faibles éner-
gies E. Cependant elle a I’avantage de pouvoir s’appliquer a tous les formalismes existants, y compris
pour les sections complémentaires données sous forme d'un tableau en fonction de I'énergie (que 'on
ne peut donc pas traiter avec la méthode de Voigt).

3.2.3 Méthode Leal-Hwang

Dans le code SAMMY [18], plusieurs méthodes sont disponibles pour le calcul de l'effet Dop-
pler. L'une d’elles, la méthode Leal-Hwang [51], est basée sur 1"utilisation de différences finies pour
résoudre I'équation Doppler.

L'idée est d’utiliser la fonction F(v,0) = Eor(E), avec v = V/E et § = 41.. L'équation 3.10 peut
alors se mettre sous la forme d"une équation aux dérivées partielles :

FroF
0v?2 06

Cette nouvelle équation est analogue a 1’équation de la chaleur. Il est alors possible de la résoudre en
utilisant une méthode des différences finies. En se plagant sur une grille v; = v + Av et 6; = 6y + A0,

=0 (3.23)

avec (Av)? = 6A0, et en posant Fij = F(v;,0;), 'équation devient :

. 1.1 2 4 1.1
] ] ] ]
F=chia+3h +chin (3.24)
L’erreur numérique commise est de I’ordre de (A8)? ou de (Av)*. A la fin, les Fij sont exprimés comme
une combinaison linéaire des F&k, avec —j < k < j, qui s’obtiennent a 1’aide des valeurs de 0. La
valeur des coefficients peut étre trouvée dans le manuel de SAMMY.
Cette méthode est tres élégante, mais, d’apres le manuel de SAMMY, elle fonctionne mieux quand

les sections efficaces sont lisses : elle souffre donc de limitations dans la région des résonances.

3.2.4 Méthode SIGMA1

Dans les codes NJOY et PREPRO, 1’élargissement Doppler est effectué a 1’aide de l'algorithme
SIGMAL1 [48]. Pour cette méthode, on suppose que la section efficace a 0 K (0p) est donnée sur une
grille d’énergie entre les points de laquelle elle s’obtient par interpolation linéaire. Si on note Ej les
énergies de la grille et 0y = 0p(Ey) les sections correspondantes, cela signifie que :

Wk, VE € [Ex, Exia], 00(E) = 0ox + 5 (Gok1 — Oo)

— A+ B.E

(3.25)

Avec cette méthode, il n’est pas nécessaire d’ajouter des approximations a 1’'équation gouvernant
'effet Doppler. L'étape suivante est donc d’insérer oy dans I’équation 3.11 :

Ept 2 2
or(E) = % Vin = [UVE (At BE) (o VYR ot (VEVE) (3.26)
k k

96



Cette équation peut alors se calculer analytiquement en divisant l'intégrale en deux parties : 'une

2 2
avec le terme en ¢ “(VE-VE)" et Iautre avec le terme en e *(VETVE)" Les changements de va-
riables u; = vaE — \/aE, pour la premieére intégrale et u, = vaE + /aE, pour la seconde sont
alors effectués. Cela permet d’exprimer o7 (E) sous la forme d’une combinaison linéaire des fonc-

tions F,(x) = % fox tre=tdt, avecn = 0,1,2,3,4.On a Fo(x) = erf(x), Fi(x) = ﬁ (1 — e*xz) et les

autres F, s’obtiennent par récurrence.

Si la section oy est effectivement fournie sous la forme d’une fonction linéaire par morceaux, alors
cette méthode est exacte. En revanche, si ce n’est pas le cas, il faut commencer par linéariser op avant
de pouvoir appliquer cette méthode. Elle cesse alors d’étre exacte car la linéarisation introduit une
erreur sur oy.

3.2.5 Conclusion

Les deux premieres méthodes présentées, Voigt et TEMPO, incluent des approximations qui di-
minuent nettement leur précision, notamment a basse énergie. La méthode Leal-Hwang n’introduit
pas d’approximation mais est restreinte aux domaines d’énergie o1 la section efficace est lisse, ce qui
exclut la zone des résonances. Quant a la méthode SIGMA1, qui est la plus largement utilisée, elle
n’introduit pas non plus d’approximation et est a priori trés précise si la linéarisation de la section
efficace est bien réalisée. Cependant cette opération de linéarisation peut étre délicate & mener dans
la zone des résonances, ou la section efficace varie brusquement.

Nous nous sommes donc interrogés sur I'impact de cette linéarisation de oy en termes d’incerti-
tudes. Dans la zone des résonances, il ne semble pas exister de méthode alternative a SIGMA1 qui
permettrait de vérifier ces résultats. Nous avons donc voulu développer une nouvelle méthode de
résolution de 1’équation Doppler qui ne nécessiterait pas de linéarisation préalable de op et qui se-
rait utilisable sur I’ensemble du domaine d’énergie. Une telle méthode nous donnerait un point de
comparaison pour les résultats de SIGMA1. Nous voulons, de plus, que cette méthode puisse étre uti-
lisable en pratique, ce qui implique que les temps de calcul mis en jeu restent raisonnables et qu’elle
nous permette de bien contrdler 'erreur commise lors de 1'élargissement Doppler de 0y.

L’évolution ininterrompue de la puissance de calcul des ordinateurs au cours de ces dernieres
décennies nous permet d’espérer remplir ces objectifs.

3.3 Méthodes d’intégration utilisant les quadratures de Gauss

Les fichiers évalués donnent les parametres permettant le calcul des sections efficaces a 0 K sur
des intervalles finis d’énergie. Sur chacun de ces intervalles, les sections reconstruites sont continues,
mais il peut y avoir (et il y aura vraisemblablement) des discontinuités a la frontiére entre deux in-
tervalles différents. Or les méthodes d’intégration que nous utilisons pour la résolution de I'équation
Doppler fonctionnent mieux avec des fonctions continues.

Dans toute la suite de ce chapitre, nous choisissons donc de considérer une section efficace a 0 K
continue sur un intervalle d’énergie finie [a, b] et égale & zéro partout ailleurs. La section portée a T
par effet Doppler est alors, d’apres I’équation 3.11 :

or(E) = £ \/ 1% [ VE aE) [e“(ﬁmz—”(mﬁ’)z dE, (327)

Nous calculons avec cette équation les o7 pour chacun des intervalles finis définis dans le fichier
évalué et, a la fin, nous obtenons la section élargie globale en les additionnant tous.
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3.3.1 Théorie
Quadrature de Gauss-Legendre

Les quadratures de Gauss [52] sont des méthodes de calcul approché de I'intégrale d"une fonction
réguliere. Nous nous sommes intéressés ici plus particulierement a la quadrature de Gauss-Legendre,
qui permet de calculer des intégrales de la forme fub f(x)dx pour toute fonction f continue sur l'inter-
valle fini [a, b]. Le principe est de calculer, pour un ordre n donné, n paires de nceuds x¢ et de poids
w¢ de fagon a ce qu’une valeur approchée de l'intégrale soit donnée par :

[ Flox =~ Y wf £:5) 3.29)
a i=1

Les coefficients x¥ et w® dépendent de a et b, mais pas de la fonction f & intégrer.
Si f est 2n fois différentiable, alors I’erreur commise sur le calcul de I'intégrale par une quadrature
de Gauss-Legendre d’ordre n est :

(b—a)2”+1(n!)4 ,
TERCD ARG

€n = (3.29)

ol ¢ est un élément de |a, b|. Cela signifie que la quadrature va donner une bonne approximation
de I'intégrale si f est suffisamment réguliere pour avoir une dérivée d’ordre 2n petite en tout point.
Notamment, la quadrature est exacte si f est un polynome de degré au plus 2n — 1.

Les nceuds x{ sont les racines du polynéme de Legendre d’ordre n. Il existe plusieurs algorithmes
performants permettant de les calculer [53], ainsi que les poids w¢ associés, y compris pour des
valeurs de n assez grandes (au moins plusieurs milliers).

Par rapport aux formules classiques de type méthodes de Romberg, comme celle des trapezes
par exemple, qui utilisent des abscisses équidistantes pour le calcul des intégrales, les quadratures
de Gauss ont deux fois plus de degrés de liberté (car la position de chaque x; est un degré de liberté)
et permettent donc a priori un calcul aussi précis avec deux fois moins d’évaluations de la fonction
f (ce qui est l'opération la plus cotiteuse en temps de calcul). C’est pour cela que les méthodes de
quadrature de Gauss sont largement utilisées pour le calcul d’intégrales.

Quadrature de Gauss-Kronrod

En pratique, il n’est souvent pas possible d’estimer I’erreur commise par la quadrature en utilisant
la formule 3.29 car celle-ci suppose de connaitre une borne de la dérivée d’ordre 2n. Pour obtenir une
estimation de cette erreur, et donc savoir combien de noeuds utiliser, la méthode la plus simple est de
calculer l'intégrale avec une quadrature d’ordre n puis de recommencer avec une quadrature d’ordre
m > n. La différence entre les deux résultats correspond approximativement a 'erreur commise.
Bien évidemment, cette méthode n’est acceptable que si elle n’est pas trop cofliteuse en temps de
calcul, l'idéal étant de pouvoir réutiliser les n évaluations de f déja réalisées lorsque 'on effectue
la deuxiéme quadrature. Or, deux polyndmes de Legendre d’ordres différents n’ont pas, a priori, de
racines communes. Cela signifie que faire deux quadratures successives nécessite n évaluations de f
lors de la premiere quadrature puis m nouvelles évaluations lors de la seconde, soit au total n + m
évaluations, ce qui peut étre trés cotiteux.

La quadrature de Gauss-Kronrod [54] a été développée pour résoudre ce probléme. Partant d'une
quadrature de Gauss-Legendre d’ordre 7, on obtient une quadrature de Gauss-Kronrod d’ordre m =
2n + 1 en ajoutant 7 4 1 nouveaux nceuds (racines des polyndmes de Stieltjes associés aux polynomes
de Legendre) aux n nceuds déja calculés. Tous les 2n + 1 poids doivent étre recalculés, mais il n'y a
que 1 + 1 nouvelles évaluations de f a effectuer. Ainsi, la quadrature d’ordre 21 + 1 ne nécessite que
2n 41 évaluations de f (n qui sont faites lors de la quadrature de Gauss-Legendre et 1 4- 1 lors de la
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quadrature de Gauss-Kronrod). Si on note xX, 1 < i < 21 + 1 les nceuds (rangés par ordre croissant)
de la quadrature de Gauss-Kronrod et wX les poids correspondants, alors Vi x5 = x© et :

2n+1

/ S =Y wkf ) (3.30)

i=1

La différence entre la quadrature de Gauss-Legendre d’ordre n et celle de Gauss-Kronrod d’ordre
2n + 1 donne une valeur approchée de I'erreur commise sur 1'intégrale que nous cherchons a calculer.

Patterson [54] donne un algorithme permettant de calculer les nceuds le qui fonctionne jusqu’aux
grandes valeurs de 1 (quelques milliers). Il est ensuite aisé de trouver une formule exacte pour obtenir
les wK correspondants sans perte de précision.

Algorithme d’intégration automatique

L'utilisation de la quadrature de Gauss-Kronrod permet de mettre en place des algorithmes d’in-
tégration automatique performants basé sur les quadratures de Gauss-Legendre. Ces algorithmes
sont largement utilisés (voir par exemple [55]). Leur but est d'intégrer une fonction f suffisamment
réguliere entre a et b. La premiere étape est d’effectuer une quadrature de Gauss-Legendre d’ordre
16 suivie d'une quadrature de Gauss-Kronrod d’ordre 2 * 16 + 1 = 33. La différence entre ces deux
quadratures donne l'erreur commise. Si celle-ci est supérieure a la précision souhaitée, alors I'inter-
valle [a, b] est divisé en deux et les deux quadratures sont & nouveau calculées sur chacun des deux
sous-intervalles. Le sous-intervalle avec la plus grande erreur est ensuite divisé en deux et la méme
procédure est appliquée aux deux nouveaux sous-intervalles. Cette suite d’action est répétée jusqu’a
ce que l'erreur totale devienne acceptable.

Nous verrons dans la suite comment nous avons adapté cet algorithme classique a notre cas ot la
fonction a intégrer peut présenter de nombreux pics de résonance.

Restriction du domaine d’intégration

2 2
Le terme ¢ “(VE~VE)" _ o=a(VE+VE)" dang I'équation 3.11 décroit trés rapidement quand E,
s’éloigne de I’énergie E a laquelle nous voulons calculer la section efficace élargie. Il n’est donc pas a
priori nécessaire d'intégrer 1’équation 3.11 sur tout [0, +oo] : cet intervalle peut étre réduit, suivant la

—X

procédure décrite dans [48]. Un parameétre 7, tel que e ? soit négligeable pour x > 7, est introduit.

2 2 2
Il est alors possible de négliger le terme e (VEVE) g (\/E - \/E) > %2 et le terme e *(VEVE)

2
si <\/E, + \/E) > %2 Comme E, < VE, + VE, cette derniére condition implique que E, < %2 La
somme de ces deux termes peut donc étre négligée si E, ¢ [A(E), B(E)], avec:

AE) 0 SiE< T 631
frd 2 .
(VE- %) siE=L

2
Ui
B(E) = <\/E+ \/&> (3.32)
Lorsque 7 tend vers 'infini, A(E) tend vers 0 et B(E) vers +oco. Par conséquent, il doit étre possible de
choisir un 5 permettant de restreindre le domaine d’intégration de ’équation 3.11 a [A(E), B(E)]. En
pratique, on veut calculer o avec une précision € donnée, il faut donc trouver une valeur de 7 per-
mettant d’atteindre cette précision. La référence [48] indique que prendre 17 = 4 permet d’atteindre
une précision de 0.1 %. Cela est suffisant en pratique, c’est ce qui est fait dans 1’algorithme SIGMA1,
mais aucune relation liant # et € n’y est donnée. Afin d’obtenir une telle relation, nous commengons
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par effectuer les changements de variables y = v/aE et x = y/aE, dans 1’équation 3.11. Lerreur re-

lative € ui est commise sur o7(E) en utilisant l'intervalle réduit plutot que l'intervalle entier
1\Y) 9 p q

[0, +o0] peut s’écrire :

2

“AE 2oa(x) le= 0 _ o= @t0)*] gy - 2op(x) [em " — o=@ gy
o(x) + o(x)
0 \/aB(E)

len (W) = o
/ x?09(x) [e’("’y)z - e’(”y)z] dx
0
(3.33)
En utilisant les définitions de A(E) et B(E), cela donne :
+0o0
/ x%0(x) [e’("’y)z — e’(”y)z} dx
ey ()| = ) : siy <7
/ x%0p(x) {e_(x_y) — e~ (x+y) } dx
0
y=1 oo
/ x*0p(x) {6_(9‘_”2 — e‘(”y)z} dx +/ x*0p(x) {e_("_y)z - e‘(”y)z] dx
Jo .
ey (y)| = = - 2 siy >y
/ x*0p(x) {e_(x_y) — e~ (x+Y) } dx
0
(3.34)
Pour majorer cette erreur, on suppose que 0y est bornée sur RY, :

Dans le cas de la deuxiéme équation, il est possible d’aller un peu plus loin dans la majoration de
I'erreur en remarquant, d"une part, que :

Vx, Y, e_(x_y)2 — e_(x"'y)z S e_(x_y)z (336)
et, d’autre part, que :
y=n y 00
/ ey = / (y— z)ze’zzdz < / (y— z)ze’zzdz (3.37)
0 U U

et [e) [e) +o00

—2)2eFdz < tz)%e P dz = 22 e’ gy (3.38)
Yy Yy
U U y+n

Finalement, nous obtenons :

/+oo xz |:ef(x7]/)2 — ef(x+y)2:| dx
Omax Jy

ey ()] < = siy <7
1 Tmin / ™2 [ef(xfy)z B ef(ery)Z} dx
0 +oo s (3.39)
2 x2e~ () gy
Omax y+n

ey (y)] < siy > 1

RS
Omin / x2 [e—(x—y)2 _ e—(x+y)2} dx
0
Toutes les intégrales peuvent maintenant se calculer exactement en utilisant la fonction d’erreur erf :

Omaz e + YE(1+2y2) [erf(2y + 1) — erf(y)]

ley ()| < siy <
! Omin ye ¥’ + @(1 +2y2) erf(y) Y= (3.40)
Omar (1 +29)e" + YE(1+2p2) (1 —erf(n)) . ‘
7
|€i1(y)|§0 ) . Jn > siy >
min ye V" + 5 (14 2y?) erf(y)
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En étudiant leurs variations, il peut alors étre démontré que les fonctions correspondant aux termes
de droite dans les deux inégalités ci-dessus sont décroissantes. Pour 'inégalité du haut, le terme de
droite est donc inférieur a sa limite quand y tend vers 0, qui est égale a %e‘”z. Pour l'inégalité du
bas, le terme de droite est inférieur a sa valeur en 7, dont nous pouvons montrer qu’elle est, elle aussi,
inférieure a %6_’72 siny > 2. L'erreur relative est donc majorée par :

Yy >0, ¥y 22, ley(y)| < e (3.41)

Omin

Pour étre certain que l'erreur commise en restreignant l'intervalle d’intégration ne dépasse pas
la précision € qui est requise, il suffit donc de choisir 7 = v/k, avec k le plus petit entier supérieur a
— ln(%e). D’apres la référence [48], nous pouvons considérer que % < 10~ Par exemple, pour
une précision requise € = 0.1 %, il suffit de choisir # = v/17. Dans GAIA, nous avons imposé que 7
soit au moins égal a 4, quelle que soit la valeur de €.

Finalement, nous considérons ici une section efficace oy qui est nulle en dehors de [a,b]. Le do-
maine d’intégration de 1’équation 3.27 peut donc étre réduit a l'intervalle [a,,4(E), bys(E)], qui est
l'intersection des intervalles [a, b] et [A(E), B(E)] :

bre (E) 2 2
or(E) = 2o [ VB a(B) [t (VEVE) _ oma(VERVEY | g, (3.42)
E 4r req (E)

3.3.2 Méthode de référence
Implémentation dans GAIA

Notre objectif est de développer des méthodes numériques alternatives a SIGMA1, utilisée dans
NJOY, mais également de vérifier sa validité. Pour cela, il est nécessaire de disposer de valeurs de
référence auxquelles comparer les résultats obtenus par les méthodes que nous aurons développées
et par SIGMA1. Etant donné qu'il n’existe pas, en général, de formules analytiques donnant o7 (E), la
premiere étape de notre travail a été de développer une méthode fiable pour le calcul de 'effet Dop-
pler, dont les résultats sont suffisamment précis pour pouvoir servir de référence pour 1'évaluation
des autres méthodes. Evidemment la fiabilité de cette méthode se fait au détriment de sa vitesse et il
n’est pas question de 1"utiliser pour autre chose que des tests.

La fonction ¢y possede de nombreux pics dans la zone des résonances, ce qui la rend difficile a
intégrer. L'idée est donc de diviser le domaine d’intégration total en sous-intervalles suffisamment
petits pour s’assurer que 1’algorithme d’intégration automatique (cf. partie 3.3.1) appliqué sur un des
sous-intervalles traite correctement les pics. Or, pour une réaction r donnée, I'ordre de grandeur de la
largeur d’un pic est I'y ,, la largeur de la résonance A associée a ce pic. L'approche naturelle est donc
de diviser le domaine d’intégration en sous-intervalles de taille égale a la plus petite de ces largeurs.
En faisant ainsi, le résultat obtenu est effectivement tres précis, mais le temps de calcul requis est
extrémement élevé, au point que cette méthode ne peut raisonnablement étre utilisée.

Afin de réduire sensiblement ce temps de calcul, nous pouvons calculer 1’équation 3.27 non plus
sur l'intervalle complet [a, b], mais sur l'intervalle réduit [a,.;(E), beq(E)]. Nous avons vu dans la par-
tie 3.3.1 que cet intervalle réduit était défini de fagon a garantir que I’erreur commise reste inférieure a
la précision souhaitée, quelle qu’elle soit. Cependant cette solution n’est pas encore idéale, car a,,; et
b,eq dépendent de 1'énergie E a laquelle on veut calculer or. Cela signifie que lorsque o7 est calculée
a deux énergies différentes, tous les sous-intervalles sont modifiés d'un calcul a l'autre et donc les
points d’intégration aussi. Il est donc nécessaire d’évaluer a nouveau oy sur ’ensemble de ces points
pour chaque nouvelle valeur de E. Or, les largeurs de résonance pouvant étre faibles, il y a a priori
beaucoup de sous-intervalles et donc de points d’intégration. Cette méthode reste donc trées cotiteuse
en temps de calcul. Par exemple, pour 23°U, le temps de calcul de o7 pour une seule énergie E est de
I'ordre de la minute. Or, la grille d’énergie sur laquelle les valeurs de o7 doivent étre testées contient
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au moins plusieurs dizaines de milliers de points. Il n’est donc pas possible d’utiliser cette méthode
de référence en pratique.

Nous avons donc mis en place une stratégie nous permettant de réutiliser, a chaque nouveau
calcul de or(E), les valeurs de 0y(E,) calculées précédemment. Partant de l'intervalle total [a, b], la
premiere étape est de le diviser en sous-intervalles indépendants de E dont les largeurs sont égales
a celle de l'intervalle réduit [a,.;(E"), byeq(E’)], pour une énergie E’ caractéristique de 'emplacement
dans [a, b]. Comme a,,;(E) et b,,;(E) varient lentement en fonction de E, I'idée est de prendre pour E’
les énergies EGG, ey Ef, E.., E{D, e, EE,D telles que :

Vk € [1/ NG]/ bi’é‘d(E]?) = al’ed(ElEil)

Vk € [1, Np], ared(EIP) = bred(Ellc)—l)

Les sous-intervalles a considérer sont alors les [ared(E,f ), bred(E,f )] pour k variant de Ng a 1, suivi du
sous-intervalle central [a,e4(Em), byea(Em)], puis des [a,04(EP), byea(EP )] pour k variant de 1 a Np. Les
nombres de sous-intervalles a gauche et a droite du sous-intervalle central, respectivement N¢ et Np,
sont déterminés par les conditions :

troa(ER) =a et bg(ER,) = b (3.44)

Chacun des ces sous-intervalles est a son tour divisé en sous-intervalles de largeurs égales a la lar-
geur de résonance minimale. Nous avons donc une division de l'intervalle total qui est indépendante
de I’énergie E considérée et qui est suffisamment fine pour garantir que chaque pic sera bien in-
tégré. Lors du calcul de or(E), nous appliquons l'algorithme d’intégration automatique a chacun
des sous-intervalles de cette division. Etant donné que or(E) ne dépend que des valeurs de oy sur
[areq(E), breqg(E)], 'algorithme n’est appliqué en réalité que sur les sous-intervalles ayant une inter-
section non nulle avec [dy4(E), byeq(E)]. Comme la division ne dépend pas de E, les nceuds utilisés
par les quadratures de Gauss sont en grande partie communs pour les calculs de o7 en deux énergies
E voisines. Au lieu d’évaluer oy en chacun de ces nceuds a chaque fois, nous les stockons, afin de
pouvoir les réutiliser. La méthode que nous venons de décrire est ainsi nettement plus rapide que la
précédente : dans le cas de 23U, les calculs sont accélérés d'un facteur pouvant aller jusqu’a 60.

Bien que notre méthode de référence soit trop lente pour une utilisation en tant que méthode
d’élargissement Doppler principale, nous avons suffisamment réduit les temps de calcul pour que les
tests puissent étre menés en des temps raisonnables. Dans toute la suite du chapitre, nous 'utiliserons
avec une précision de 107> %.

Validation

Comme cette méthode doit servir de référence pour les tests de toutes les autres méthodes que
nous allons présenter dans ce chapitre, il est indispensable de s’assurer de sa fiabilité. Nous avons
donc voulu la tester sur 1’élargissement de sections efficaces oy pour lesquelles o7 peut s’obtenir par
une formule analytique. Par exemple, il est aisé d’obtenir une telle formule quand oy est une fonction
linéaire de I’énergie. Nos tests montrent dans ce cas un excellent accord entre la méthode de référence
et la solution exacte : I’erreur commise est de I'ordre de 1012 %, Cependant, les sections linéaires sont
simples a intégrer, notamment car il n’y a pas de pic et de plus, elles ne sont pas représentatives des
sections réelles. Il ne s’agit donc pas d"un test pertinent.

La difficulté est en effet de réussir a obtenir une formule analytique pour des sections proches de
la réalité. Pour cela, nous nous sommes inspirés de la méthode de Voigt, présentée plus haut. Nous
partons donc de sections efficaces a 0K, o(E, Ey, T'), de la forme :

[Eq /2
E Ey,T) =4/ — 4
o(E, Ep,T) 5 (E—E0)2+}‘F2 (3.45)
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o(E, Ep, T) est une section de capture avec une seule résonance, en Ey qui a une largeur I'. Pour obtenir
une formule analytique, nous avons ensuite appliqué 1'équation Doppler approchée 3.13. Comme
nous l’avons déja vu, cela nous donne une section af‘ (E, Eo,T) qui est trés proche de la vraie section
élargie par effet Doppler si E est suffisamment grande.

1 +00 —E\2
of (E, Eo,T) = % \/ﬁ /_oo VE, o(E,, Eo,T)e”("a") dE, (3.46)

Nous obtenons donc une section efficace qui est suffisamment proche des situations réelles pour que
le test soit pertinent et qui peut se calculer exactement & I’aide de la premiére fonction de Voigt ¢ (x, {)
(cf. équation 3.17) :

of(E,Eo,T) = ?@ P(x,8) (3.47)

P(x,¢) est une fonction bien connue qui est calculée avec une trés grande précision dans de nom-
breuses bibliothéques scientifiques. Ici, nous avons utilisé la bibliotheque libcerf [56], qui la calcule
avec une précision de 13 chiffres significatifs. La méthode de référence a donc été appliquée a la
résolution de 1'équation approchée 3.46 (il a suffit de modifier légérement 1’expression du noyau
Doppler utilisé pour 1’'équation exacte). Pour complexifier un peu le probleme, et pouvoir simuler
des situations avec plusieurs résonances proches, nous avons considéré des combinaisons linéaires
de o(E,, Ey,T) avec des valeurs de E et de T différentes. Les figures 3.2 et 3.3 présentent deux cas
particulierement difficiles, avec, pour le premier, une résonance large proche de deux résonances tres
étroites et, pour le second, trois résonances voisines tres étroites. On constate que 1’erreur commise
par la méthode de référence est bien en dessous des 10~> % demandés.

Des tests ont été réalisés sur de nombreux cas analogues, toujours avec succes. Nous pouvons
donc conclure que la méthode présentée dans cette partie peut servir de référence pour la validation
des autres méthodes de calcul de I'intégrale Doppler.

3.3.3 Méthode de Gauss-Legendre directe
Implémentation dans GAIA

Afin de calculer or(E) avec I’équation 3.42 pour une valeur d’énergie E donnée, notre premiére
tentative a consisté a appliquer les quadratures de Gauss-Legendre et Gauss-Kronrod a la fonction f
définie par :

fixrs %, / ﬁ\/iao(x) [e""(ﬁ’*/f)z - e’“(\/ﬂ\/ﬁ)z] (3.48)

La difficulté est que cette fonction peut étre assez peu lisse a cause de la présence de pics de résonance
dans ¢p. Comme nous ’avons vu, cela va compliquer la tache des quadratures. Pour illustrer la forme
que peut prendre cette fonction, nous l'avons tracée dans la partie inférieure de la figure 3.4 sur
lintervalle [a,.4, byes] (pour un parameétre 7 = 6) dans le cas de la section efficace totale de U,
pour T = 293.6 K et E = 1.5 keV. La partie supérieure de la figure représente la section efficace
correspondante a 0 K.

La méthode "classique" pour intégrer 1’'équation 3.42 avec les quadratures de Gauss consiste a
appliquer directement l’algorithme d’intégration automatique, présenté dans la partie 3.3.1, sur 1'in-
tervalle [a,04, byeq]. A cause de la présence des pics de résonance, cette procédure risque de nécessiter
un long temps de calcul avant de converger. Elle peut méme ne pas réussir a atteindre la précision
requise si, par exemple, un pic est suffisamment étroit pour étre entierement situé entre deux points
d’intégration successifs, et donc ne pas étre détecté par 1’algorithme.

Pour éviter cela, nous avons adapté l'algorithme d’intégration automatique classique afin de s’as-
surer que tous les pics, aussi étroits soient-ils, puissent étre détectés. Ces pics sont situés sur les
énergies E,, qui sont connues (si le facteur de déphasage est S = 0, il s’agit des énergies de ré-
sonance). La premiere étape de notre méthode est donc de diviser l'intervalle [a,,4, byeq] selon les
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FIGURE 3.2 — Section efficace fictive a 293.6 K calculée exactement et avec la méthode de référence.

sous-intervalles [a,4, E), ], [Ep,, EA,l, - -, [Exys bred). Puis nous appliquons 1'algorithme d’intégration
automatique sur chacun de ces sous-intervalles. Dans la suite, nous appellerons cette méthode "GAIA
Gauss-Legendre".

Validation

Afin de valider la méthode GAIA Gauss-Legendre, nous 1’avons testée sur I'élargissement Dop-
pler 4 293.6 K de 2°U, pour son domaine résolu (de 10~° eV a 2250 eV). Pour étre précis, nous avons
utilisé I’évaluation de la bibliotheque ENDF/B-VII.1. Comme la section efficace de capture s’est avé-
rée étre la plus difficile a calculer, nous présentons ici les résultats pour cette section.

Nous avons calculé or avec les méthodes "classique” et GAIA Gauss-Legendre, deux fois : une
premiere fois avec une précision requise de 0.1 %, ce qui est suffisant pour la plupart des applica-
tions pratiques, et une seconde avec 10~2 %, afin de voir comment se comportent les méthodes pour
une forte précision. Les mémes calculs ont été réalisés avec NJOY 99.259, en utilisant son module
BROADR, qui effectue les calculs d’élargissement Doppler. NJOY fournit les résultats sur une grille
d’énergie contenant 76 085 points quand la précision demandée est de 0.1 % et 726 953 points quand
elle est de 1073 %. Les sections efficaces ont été calculées sur ces grilles avec les méthodes classique
et GAIA Gauss-Legendre.

Pour valider ces méthodes, nous avons ensuite calculé o en chacun des points de ces grilles avec
la méthode de référence qui a été présentée dans la partie 3.3.2. Les différentes méthodes, y compris
NJOY, ont été comparées a ces valeurs de référence selon les trois indicateurs que nous avons déja
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FIGURE 3.3 — Section efficace fictive a 293.6 K calculée exactement et avec la méthode de référence.

introduits dans la partie 2.5.1 : I'indicateur 1 est le maximum des valeurs absolues des différences
relatives en chacun des points d’énergie, I'indicateur 2 est la moyenne de ces valeurs absolues, enfin
I'indicateur 3 est la différence relative entre les sections intégrales oy,

_ Jor(E)¢(E)dE

Ot =

[ ¢(E)dE

(3.49)

calculées pour un flux ¢(E) = 1/E. Ce dernier indicateur nous permet d’estimer grossierement 1’er-
reur commise sur les sections multigroupes.

TABLE 3.1 — Comparaison des différentes méthodes de calcul de l'effet Doppler, pour la section de

capture de 2U 4 293.6 K
Méthode Classique GAIA Gauss-Legendre NJOY - BROADR
Précision requise (%) 0.1 102 0.1 102 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 2.0 1.9x1072[12x102% [ 80x107° 0.15 41 %1073
Indicateur 2 (%) 35x1073 [ 3.6x107° [92x107° | 99x1078 | 27x 1072 | 6.6 x 1074
Indicateur 3 (%) 45x107° | 57x1078 [ 25x1077 | 1.8x 1077 | 75x 1073 | 12 x 1074
Temps de calcul (s) 3030 48700 2400 30500 150 865

La table 3.1 présente les valeurs de ces trois indicateurs pour tous les calculs effectués. Nous avons
également noté le temps qu’a pris chaque calcul sur la machine que nous avons utilisée (qui est la
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FIGURE 3.4 — Function f pour la section totale de 233U, pour T = 293.6 K et E = 1.5 keV

méme dans tous les cas). Il faut noter que lorsque la précision requise est de 103 %, le calcul est mené
sur environ 9.5 fois plus de points que lorsqu’elle est de 0.1 % : cela explique en partie les énormes
différences de temps de calcul. Les figures 3.5 et 3.6 montrent la section efficace de capture calculée
avec les deux méthodes et NJOY, respectivement pour des précisions requises de 0.1 % et 1073 %,
ainsi que les erreurs relatives en tout point par rapport a la méthode de référence. Il faut noter que
pour l'erreur relative commise par la méthode classique, ’échelle n’est pas la méme que pour les
autres courbes d’erreur.

Comme nous le craignions, la méthode classique est assez peu efficace, étant significativement
plus lente que la méthode GAIA Gauss-Legendre. De plus, 1'utilisation de la méthode classique ne
permet pas de garantir que la précision souhaitée sera atteinte en tout point, l'indicateur 1 montrant
que l'erreur relative peut étre environ 20 fois trop grande dans les deux cas. Méme si les valeurs
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pour une précision de 0.1 %
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des deux autres indicateurs sont satisfaisantes, cette erreur maximale est trop importante pour étre
ignorée. La méthode GAIA Gauss-Legendre semble quant a elle fiable, car elle atteint largement la
précision requise, quel que soit I'indicateur considéré. Enfin, NJOY a une erreur maximale légerement
supérieure a la borne autorisée, mais cela reste acceptable, et les figures 3.5 et 3.6 montrent que seule
une faible proportion des points a une erreur excédant la précision requise. Les indicateurs 2 et 3 sont
de plus corrects, ce qui nous permet de considérer comme acceptables les résultats fournis par NJOY.
Il faut néanmoins noter que les courbes d’erreur indiquent que NJOY sur-estime systématiquement la
section efficace élargie. Cela est d’autant plus vrai que 'énergie est élevée, et cela traduit la difficulté
du traitement des pics étroits et resserrés par ’algorithme SIGMAL.

La méthode GAIA Gauss-Legendre donne donc de bons résultats dans le cas que nous avons
testé. Cependant, on constate que le temps de calcul nécessaire pour cette méthode est tres nettement
supérieur a celui nécessaire pour NJOY. Cette différence est beaucoup trop importante pour que
la méthode GAIA Gauss-Legendre puisse étre utilisable en pratique. Il nous faut donc trouver une
méthode plus rapide pour calculer I'effet Doppler.

3.3.4 Méthode avec changement de variable
Implémentation dans GAIA

La raison de l'excessive lenteur de la méthode précédente est qu’elle nécessite d’évaluer oy en
de trop nombreux points et que chacune de ces évaluations est coliteuse en temps de calcul. Nous
avons donc cherché a réduire le nombre de points nécessaires au calcul de I'intégrale. Pour cela, nous
avons effectué un changement de variable au préalable. L'équation 3.27 est I'intégrale de v/E,00(E;)
pondérée par la fonction £ :

1 b
or(E) = —— / VE,o0(E)h(E,)dE, 3.50
oB) = = [ VE(EE) 350)
oul h est définie par :
I 2 2
hiE — ”[e“(ﬁrﬁ) — ¢ (VEHVE) (3.51)
7T

Cette fonction a une forme qui est proche d’'une Gaussienne, si E n’est pas trop faible, et est tres
étroite car le parametre o est grand pour les valeurs usuelles de température. Il est donc raisonnable
de penser que l'intégration nécessitera moins de points s’ils sont sélectionnés selon la forme de la
fonction h, c’est-a-dire en les choisissant tels qu’ils soient plus nombreux dans les zones ol h est
grande et moins ailleurs. Une telle sélection est aisément réalisée en effectuant le changement de
variable u = H(E,), avec H la primitive de / qui s’annule en 0. On vérifie sans peine que H est
strictement croissante et que sa limite en +oo est 1. Ainsi, en notant H ! la fonction réciproque de H
et en remarquant que du = h(E,)dE,, nous obtenons :

1 H(b) - B
or(E) = /H(a) JHL() oo(H (1)) du (3.52)

Ensuite, pour calculer or(E) avec cette nouvelle équation, nous avons implémenté dans GAIA
trois méthodes différentes. La premiere consiste a directement appliquer 1’algorithme d’intégration
automatique classique (décrit dans la partie 3.3.1) sur l'intervalle [H(a), H(b)]. Nous noterons cette
méthode CV 1 dans la suite.

La forme tres piquée de la fonction & nous laisse penser que la densité de points d’intégration né-
cessaires sera plus importante sur les bords de l'intervalle [H(a), H(b)] qu’au milieu. Or, les nceuds
de la quadrature de Gauss-Legendre pour un intervalle fini sont plus concentrés prés des bords.
Cela suggere de ne pas diviser l'intervalle [H(a), H(b)] mais d’appliquer des quadratures de Gauss
avec un nombre de plus en plus important de points sur cet intervalle entier. Nous avons donc im-
plémenté une procédure dont la premiere étape est de réaliser une quadrature de Gauss-Legendre
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d’ordre n = 16, suivie d'une quadrature de Gauss-Kronrod d’ordre 2n + 1 sur [H(a), H(b)]. L'erreur
commise est a nouveau estimée en faisant la différence des deux résultats et, si elle est supérieur a la
valeur souhaitée, les calculs sont refaits avec une quadrature de Gauss-Legendre d’ordre 471 et une
quadrature de Gauss-Kronrod d’ordre 8n + 1, et ainsi de suite. Cette méthode est appelée CV 2.

Enfin, nous avons également implémenté une méthode similaire a GAIA Gauss-Legendre, que
nous désignerons par CV 3. L'idée est a nouveau de diviser l'intervalle d’intégration pour tenir
compte de la position des pics de résonance. Si la précision souhaitée est €, nous considérons seule-
ment les pics situés aux énergies E,, avec H(E,) € [e,1 — €]. Lalgorithme d’intégration automatique
est ensuite appliqué a chacun des intervalles suivants : [H(a), €], [e, H(E),)], [H(Ey,), H(Ex)], - -+
[H(Ea,),1—€], [1 — €, H(D)]. Les pics hors de [e,1 — €] sont exclus du découpage initial car nous
considérons qu’ils ne contribuent pas significativement a 1'intégrale totale.

Validation

Comme dans la partie 3.3.3, ces trois méthodes ont été testées sur 'élargissement Doppler de
la section efficace de capture de 23°U a 293.6 K. Nous avons a nouveau effectué deux calculs pour
chaque méthode, I'un avec une précision de 0.1 % et l'autre avec 107> %, en tout point des grilles
d’énergie fournie par NJOY pour chacune de ces précisions. La table 3.2 présente les résultats (pour
alléger la présentation, seules les valeurs de l'indicateur 1 sont indiquées).

TABLE 3.2 — Comparaison des différentes méthodes de calcul de l'effet Doppler, pour la section de
capture de 23U 4 293.6 K

Méthode CV1 CV2 CV3
Précision requise (%) 0.1 1073 0.1 1073 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 531072 [79x107%| 23 [41x102[64x103|78x10°*%
Temps de calcul (s) 9350 167000 | 3190 | 212000 4620 99200

Outre le fait que la méthode CV 2 ne permette pas d’atteindre la précision souhaitée en tout point,
ces résultats montrent surtout que les temps de calcul sont encore plus importants pour ces méthodes
que pour la méthode GAIA Gauss-Legendre. Il n’est donc pas nécessaire de pousser plus en avant
cette validation pour conclure que les méthodes présentées dans cette partie n’ont pas d’intérét pra-
tique.

3.4 Meéthode d’intégration utilisant la transformée de Fourier

Au cours de la phase finale de rédaction de ce manuscrit, il a été porté a notre attention que
Goncalves et al. ont utilisé les séries de Fourier pour le calcul de I'effet Doppler [57]. Cependant,
leur méthode permet seulement le calcul des fonctions de Voigt ¢ et x (cf. partie 3.2.1) et ne peut
donc s’appliquer qu’aux formalismes SLBW et MLBW. De plus, 1’écriture de la section efficace en
fonction de ¥ et x revient implicitement a faire les approximations discutées dans la partie 3.2.1 et
donc a se servir de I'équation Doppler approchée 3.13. Comme nous allons le voir, la méthode que
nous présentons ici est bien plus générale car elle s’applique quel que soit le formalisme utilisé pour
reconstruire les sections a 0 K, et elle utilise I'équation Doppler exacte (équation 3.11). De plus, la
méthode de Goncalves utilise un développement en série de Fourier des intégrandes de ¢ et x, alors
que nous tirons parti de la réécriture de 1’équation Doppler exacte sous la forme d"un produit de
convolution. Nos deux méthodes sont donc mathématiquement différentes.

3.4.1 Motivations pour le développement de cette méthode

Les méthodes précédentes sont excessivement lentes car elles nécessitent d’évaluer oy en plus de
points qu’il n’est nécessaire. Pour réduire significativement ce nombre de points, il faut donc ajouter
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del’information sur les variations de 0y. En effet, le calcul de I'intégrale Doppler requiert beaucoup de
points dans les zones o1 cette fonction varie brutalement, c’est-a-dire au voisinage des pics, et moins
dans les autres zones. Il nous faut donc avoir acces au spectre de fréquence de 0y, ce que permet la
transformation de Fourier. De plus, I'équation 3.27 peut se récrire sous la forme d"un simple produit
de convolution et les transformées de Fourier sont un outil trés efficace pour le calcul de ces produits.

Soit une fonction f € L!'(RR) (i.e. une fonction f intégrable sur RR), nous utilisons ici la définition
suivante de sa transformée de Fourier f :

~

VEeR, @) = [ flx)e iy (353)

Pour commencer, introduisons 7 et rr, des fonctions de la vitesse v du neutron incident dans le
référentiel du laboratoire, que nous définissons par :

imo? op(3mo?)  si v >0
ro(v) =<¢ 0 siv=0 (3.54)
—imv?op(3mov?) si v <0
Imotor(3mv?)  siv >0
rr(v) =¢ 0 siv=0 (3.55)
—Imv? op(3mo?) si v <0
Ces fonctions ont 'avantage d’étre continues en 0 car le taux de réaction v/E o(E) de I’absorption
est constant pour les petites valeurs de E et la section o(E) est environ constante a basse énergie pour
la diffusion. En les introduisant dans 1’équation 3.10, nous obtenons I’expression suivante :

“+o0
rr(v) =1/ ‘3/ ro(vr) [e’ﬁ(v””)z - e’fg(”’“’)z} dv, (3.56)
7T Jo
On remarque que 1y et v, — ePE=0)" _ ¢=B(t+9)" sont toutes deux des fonctions impaires et donc

que leur produit est une fonction paire. Or, I'intégrale sur [0, +-00[ d’une fonction paire est la moitié
de son intégrale sur | — oo, +00[, donc :

1 oo
rr(v) = 2\/5/_00 ro(or) [e’ﬁ(”””)z — e’ﬂ(v'“’)z} do, (3.57)

Ensuite, en utilisant encore le fait que rg est une fonction impaire, le changement de variable w = —v,
2
effectué sur I'intégrale du terme facteur de e #(*+?)" donne :

“+o0

+o00
/ ro(v,)e’ﬁ(w*”)zdvr = —/ ro(w)e’ﬁ(w’”)zdw (3.58)

—o0 —o0

Ainsi, I’équation 3.57 devient :

rr(v) = \/E/+oo ro(vr)e_ﬁ(v’_”)zdv, (3.59)

Ecrite sous cette forme, cette équation est en réalité le produit de convolution de rq et de la fonction

Gaussienne x : u — \/g e~P’ . Cette constatation va nous permettre de construire un algorithme tres
efficace pour l'élargissement Doppler. Rappelons que le produit de convolution de deux fonctions f
et g est défini par :
+o0
frglx)= | f(H)glx—t)dt (3.60)
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et que la transformée de Fourier d"un produit de convolution est le produit des transformées de
Fourier des deux fonctions :

frg=1-8 (3.61)
Ainsi :

rT="ro% X (3.62)
La transformée de Fourier de r7 est par suite :

~

T =T0x (3.63)

La transformée de Fourier de la Gaussienne x est X (&) = e~¢*/B, donc la transformée de Fourier de
rr devient :

7r(g) = e TR (g) (3.64)

Pour pouvoir calculer la transformée de Fourier de ro, il existe un algorithme trés performant
appelé Fast Fourier Transform (FFT). Cet algorithme prend en entrée N valeurs de ry calculées sur
une grille de vitesses ayant un pas A constant, c’est-a-dire les valeurs r(kA). En sortie, I'algorithme
FFT donne les valeurs 7y(¢) aux points ¢ = ﬁ. Comme son nom l'indique, cet algorithme est tres
rapide, puisque sa complexité algorithmique est en O(N log,(N)). Il existe également un algorithme
FFT inverse, qui, partant des valeurs de la transformée de Fourier sur la grille { = ﬁ, donne les
valeurs de la fonction correspondantes en kA. Cet algorithme inverse a, lui aussi, une complexité en
O(Nlog,(N)) et est donc tout aussi performant.

Sachant cela, nous avons pu mettre au point notre algorithme de calcul de l'effet Doppler. La
premiere étape est d’échantillonner ry en N vitesses vy = kA, puis de lui appliquer un algorithme
FFT. Les valeurs 7y({) obtenues sont multipliées par e /B ce qui donne 77(¢). On utilise alors
I'algorithme FFT inverse qui calcule rr en chacune des vitesses vy, ce qui donne immédiatement or
sur la grille d’énergie correspondante.

L’étape d’échantillonnage de ry peut étre cotiteuse en temps de calcul, car évaluer oy dans la
région des résonances est une opération lente. Cependant, cet échantillonnage ne doit étre réalisé
qu’une seule fois et permet d’obtenir or(E) sur tout le domaine d’énergie d’intérét. De plus, les va-
leurs échantillonnées de ry peuvent étre réutilisées telles quelles pour un nouveau calcul a une tem-
pérature différente. L'utilisation des deux algorithmes FFT étant tres rapide en comparaison, nous
pouvons raisonnablement espérer que cette méthode sera compétitive en termes de temps de calcul
par rapport aux algorithmes évoqués précédemment. Dans ce qui suit, nous verrons qu’elle fournit,
de plus, un résultat correct quelle que soit la précision requise.

3.4.2 Implémentation dans GAIA

Théorie

Comme indiqué au début de la partie 3.3, nous considérons une section efficace oy continue sur
l'intervalle d’énergie [Ey, Ey]| et égale a 0 partout ailleurs. La fonction ry, définie par 1’équation 3.54
2E;

est donc a support compact, car elle est nulle en dehors de [~vy, —vr] U [vr,vg], avec vy = |/ =k et
2F
Oy = TH

La fonction rg étant continue par morceau sur son support, on en déduit que rp € L'(RR) : cela a
pour conséquence I’existence de sa transformée de Fourier. De plus, cela implique que 7y est continue
sur R et que lim|¢| o, 70(¢) = O (par exemple, cf Soize [58]). Les propriétés des produits de convolu-
tion montrent que rr appartient lui aussi a L!(R). Pour les mémes raisons, g et 7 sont dans L?(RR)
(i.e. leurs carrés sont intégrables sur IR), ce qui signifie que 'on peut prendre les transformées de
Fourier inverses de 7 et 7.

L’algorithme FFT effectue la transformée de Fourier discrete d’un jeu de N nombres. Une des-
cription détaillée de cet algorithme peut étre trouvée dans [53]. Comme nous 1’avons mentionné
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ci-dessus, pour calculer la transformée de Fourier de rg avec cet algorithme, il faut d’abord 1’échan-
tillonner sur les vitesses v, = nA, avec un pas constant A. Cet échantillonnage doit couvrir 1'inté-
gralité du support de rp, de —vy a vy. Nous devons donc prendre N points d’échantillonnage avec
NA > 2vy. Ualgorithme FFT prend alors en entrée la famille (r9(1nA)) _y < <n/2-1- La sortie est la
famille

N/2-1 ) N N
Xe= Y, ro(np)e@™/N <k < -1 (3.65)
n=—N/2 2 2

Il nous faut ensuite exprimer les X; comme des valeurs d"une transformée de Fourier. Pour cela nous
introduisons une nouvelle fonction rg A qui est définie via sa transformée de Fourier :

A Z ro(nA) e 2 si F ¢ [_—1, LA]
70a(¢) = nez 2872 (3.66)
0 sinon

Comme ro(nA) = 0si [n] > N/2 (du fait de la définition de N), nous trouvons :
N N 1 . k
Vk € |:—2, E — 1:| P Xk = Z ¥o,A (I\]A) (367)

Cela signifie que lorsque nous appliquons l'algorithme FFT sur les valeurs échantillonnées de ro,
nous obtenons la fonction 7 », et non la fonction 7y que nous cherchons.
Puis, nous définissons la fonction rr o = x * 19 o, dont la transformée de Fourier est :

Pra(8) = () Foa(E) = e TP 7 A(E) (3.68)

- P . . X VB L
Comme 7 5 est bornée, 71,4 (&) est a peu pres égale a 0 quand |G| > Y—. Cela signifie que 77  peut

étre considérée approximativement comme une fonction a bande limitée !. La fréquence de Nyquist
.. 1 . /2 .
associée est 55, avec Ayp < ﬁ Cela a pour conséquence que pour tout pas d’échantillonnage
A < Ao, r7,a est completement connue sur R quand la famille r1 o (nA), n € Z, est connue.
Sinous choisissons N suffisamment grand pour que x(v) =~ 0 en dehors de [%NA, %] , C'est-a-dire
si N8 > L alors nous pouvons démontrer que :

VB

1 - k -y
\V/U 6 IR, rT,A<U) — m Z VT,A (I\]A) e2l7TISA (369)
kez

Et, comme 71,4 (&) ~ 0 quand |¢| > 5k si A < Ag, nous obtenons :

1 N/2 ~ k 2i kv
Vv € R, T’T,A(U) = m Z T,A <Z\]A> e“I'NE (3.70)
k=—N/2

Pour calculer r1 5, nous appliquons l'algorithme FFT inverse a la famille (% TA (ﬁ) =X (ﬁ) Xk) .
Cet algorithme nous donne en sortie le jeu de valeurs (x,,) _n/2<n<N/2-1, aVec :

Xp = L Nfl [1 A <k>} PR = rpa(nd) (3.71)
N, %, 8™\ Na

Pour résumer, apres avoir appliqué les algorithmes FFT et FFT inverse a partir de la famille
(ro(nA)), nous avons obtenu ry(v) aux vitesses v, = nA. Pour un pas A < Ap donné, l'erreur
commise pour la vitesse v est donc :

ea(v) = |rra(v) —rr(v)| (3.72)

1. c’est-a-dire une fonction dont la transformée de Fourier est nulle en dehors d’un intervalle [—&pax, Emax] [58], avec
Cmax sa fréquence de Nyquist.
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Comme 7 est bornée, rr peut aussi étre approximativement considérée comme étant a bande
limitée, avec une fréquence de Nyquist égale & ,-—. En conséquence, si A < A, nous avons (de la
2ho

méme facon que pour rr ) :

YVoeR,r (v)—L I\f (<L) g2 (3.73)
. B NAn:fN/Z ! NA ‘

donc :
1 N/2

B Mn:;m o (ﬁ) ~Toa (%)} exp <r,;:,t2222> ATRE (3.74)

T’T(Z)) — VT,A (7])

Cela signifie que l'erreur commise sur r1 dépend de la différence entre 7 5 et 7p. La formule de la
somme de Poisson [58] donne :

-1 1 m
v e []A _ vy (e+ ™ 375
CE |55 an | Toald) mglzr(’(é A) (3.75)
c’est-a-dire : .
Y G[_f]ﬁ ~R@) =Y (e (3.76)
Z€ | 5xr 55| Foal®) —7o(@) ngoro(e; )

Comme limz ., 70(¢) = 0, cette différence peut étre rendue aussi petite que souhaitée en choisissant
un pas d’échantillonnage A suffisamment faible. Dans ’algorithme que nous avons implémenté dans
GAIA, nous commengons avec un pas A = Ay et nous le divisons ensuite par 2 jusqu’a ce que la
précision requise sur rr soit atteinte. Bien entendu, plus 7y tend rapidement vers 0 a l'infini, plus
'erreur sur rr décroit rapidement.

A une itération i donnée, nous échantillonnons ry aux vitesses v; = nA;, pour —N;/2 < n <
N;/2 —1, et nous appliquons les algorithmes FFT et FFT inverse. Pour garder N;A; constant, a l'ité-

ration suivante nous prenons A;;1 = A;/2 et Niy; = 2N;. Comme vé_:l = v}, nous n’avons besoin
d’évaluer ry qu’en N;;1/2 points supplémentaires (les 012;11). Ainsi, toutes les valeurs de g calculées

a une itération seront réutilisées a l'itération suivante, ce qui limite le nombre d’opérations néces-
saires et donc le temps de calcul.

Soit ri. 'approximation de rr obtenue apres i itérations, i.e. r: = rr .. GAIA arréte les calculs a
l'itération (i 4 1) si, pour chaque vitesse v;}:l = vl, pour 0 < k < N;/2, la différence relative entre
r’T(v;{) et riTH(v;'() est inférieure a la précision requise. Ce critere de convergence est correct si nous
i (0)—rh () rr(v)—ri(v)

(o) rr(v)

Nous avions essayé des criteres de convergence plus élaborés, portant non pas sur 7 mais sur sa

transformée de Fourier, mais les tests réalisés ont montré que le critere présenté ci-dessus était le plus

robuste.

supposons que est une bonne approximation de , ce qui semble raisonnable.

Prolongement aux bords

La partie supérieure de la figure 3.7 montre l'erreur relative (par rapport a la méthode de réfé-
rence) commise sur la section efficace totale de 2°U 4 293.6 K au voisinage de Ey = 2250 eV, calculée
en utilisant la méthode aux transformées de Fourier, pour quatre valeurs différentes du pas d’échan-
tillonnage A. Comme nous pouvons le voir, aucune de ces valeurs n’est suffisante pour reconstruire
correctement la section efficace dans une zone de quelques eV en dessous de la borne supérieure Ep.

Cela s’explique par le fait que la section efficace & 0 K est nulle en dehors de [Ey, Eg], ce qui en-
traine que la fonction rg présente des discontinuités en —vy et vy (ainsi qu'en —vy, et vy, si vy, # 0).
Or, les transformations de Fourier ne sont pas bien adaptées a la représentation des fonctions dis-
continues, ce qui se traduit par le phénomene de Gibbs : lors de la reconstruction d"une fonction
discontinue a partir des coefficients de Fourier, 'erreur commise pres des points de discontinuité ne
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tend pas vers 0 quand le pas d’échantillonnage tend vers 0. C’est ce phénomene que nous obser-
vons sur la partie supérieure de la figure 3.7. Il a donc fallu adapter légerement notre méthode pour
supprimer cette source d’erreur.

Sans prolongement de r

v—o! 0.1 F B
3
.GEJ 0.05 | -
k=
o 00 i
—
—
B -0.05 + .
R 4 \
E A=4 x10 \
-0.1 F . _4 \ -
A=2 x10 \
— - A=1x10" \
— A=5x10" \

Avec un prolongement C'der,
0.1 7

0.05 4

Erreur relative [%]

0.05 F i
Ll A= 4 xlO'i _
- = A=2x10
— = A=1x10"
— A=5x10"
2230 . 22I35 . 22I40 . 22I45 . 22ISO

Energie du neutron incident [eV]

FIGURE 3.7 — Erreur relative commise par la méthode aux transformées de Fourier pres de Ey pour
différents pas A, pour la section totale de 2>°U a 293.6 K. Partie supérieure : sans prolongement de rg
et partie inférieure : avec un prolongement C!. L'unité de A est eV?>.amu 0>

Comme x est une Gaussienne, nous pouvons considérer sans perte significative de précision que
x(v) =~ 0 quand |v| est supérieure a quelques longueurs caractéristiques 1/./B, c’est-a-dire que
x(v)=0si|v]| >M = %, avec K un parametre suffisamment grand. Par conséquent :

v+M

+00
rr(v) = [m x(0—0")ro(v')dv’ =~ /ny xX(v =0 )ro(v))do’ (3.77)
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Cette équation montre que r1(v) ne dépend en réalité que des valeurs de rg sur l'intervalle [v — M, v +
M]. Comme ry(v) = 0 quand |v| > vy, nous pouvons donc considérer que r7(v) ~ 0 quand |v| >
vy + M et, pour la méme raison, que r7(v) ~ 0 quand |v| < vy, — M. La section a 0 K étant définie sur
l'intervalle de vitesses [v1, vy], elle a donc une influence sur tout I'intervalle [v;, — M, vy + M] une fois
élargie a la température T. Par conséquent, nous avons besoin de calculer r sur [vp — M, vy + M] (ou
[0, v + M] si vy = 0) et nous voulons évidemment que le phénomene de Gibbs épargne l'intégralité
de cet intervalle.

Les erreurs dues au phénomeéne de Gibbs ne sont sensibles que dans un petit voisinage du point
de discontinuité. C’est pourquoi, pour éliminer ces erreurs, nous avons choisi de prolonger ro sur
un intervalle [vy, vy +d], et sur [vp —d,v.] si v, > 0, en s’assurant que la fonction prolongée r§X*
soit de classe C! sur Ju, — d, vy + d[. En prenant d plus grand que 2M, 1'équation 3.77 montre que
les discontinuités de rgXT en vy + d et v; — d n"auront aucune influence sur le calcul de la fonction
élargie correspondante rEXT sur l'intervalle [v, — M, vy + M] nous intéressant. Cela signifie que le
choix d = 2M garantit que r2XT sera débarrassé du phénomene de Gibbs sur [v;, — M, vy + M].

Pour que la fonction prolongée r§XT soit de classe C! en vy et jusqu’en vy + 2M non inclus,
il suffit de prolonger ro sur vy, vy + 2M)] par une fonction linéaire par morceaux rj! définie par
ril(v) = ro(vn) + (v — vp)ry(vy) pour vy < v < vy + 2M. Nous voulons que, comme 7o, r5XT soit
une fonction impaire, donc nous prolongeons également rg sur [—vy — 2M, —vy]| par ril, que nous
définissons sur cet intervalle par rf (v) = —rk (—v). En dehors de [—vy — 2M, —oy] U [vy, vy +2M],
nous posons rk (v) = 0.

Pour le prolongement du coté des faibles vitesses (qui n’est nécessaire que si v;, > 0), il apparait
une contrainte supplémentaire imposée par la nécessité que r5XT soit impaire. Il faut donc s’assurer
que rEXT(0) = 0. Pour avoir r5XT impaire et de classe C! en v et jusqu’en v, — 2M (non inclus), nous

prolongeons rg sur [v;, — 2M, v ] par la fonction r§ définie sur cet intervalle par r§(v) = ro(vr) + (v —

2
op)ry(or) + (vrrg(vr) —ro(vr)) (%) . Pour conserver la symétrie, nous prolongeons ensuite ry sur
[—ovL, —vL + 2M] par r§ que nous définissons sur cet intervalle par r§(v) = —r5(—v). En dehors de
[—op, —vr +2M] U [v, — 2M, v;], nous posons rk(v) = 0.

Avec ces définitions, le prolongement de rg est en définitive :

Vo € R, r5%T(v) = r9(v) + rbl(v) + 1§ () (3.78)

(I)SXT EXT

En appliquant I'équation Doppler 3.56 a r§*T, nous obtenons alors la fonction r2XT. Comme r5XT est

impaire, r%XT vérifie :
r%XT:r§XT*x:ro*X+1’51*X+TcL)*X (3.79)
L’équation 3.77 nous permet de considérer que rk(v) = r§ * x(v) = 0'si [v| > v, + M (étant donné

que r5(v) = 0 quand |v| > v;) et également que 1 (v) = rll x x(v) = 0si [v| < vy — M (étant donné

H(v) = 0 quand |v| < vy). Nous pouvons alors calculer 7(v) en utilisant :

que 1
rEXT(v) —rk(v)  siv € [op — M, v + M]
rr(v) = ¢ rEXT(v) siv € [vp + M, vy — M] (3.80)

PP (0) (o) siv € o — Mo+ M)

rEXT est calculée a partir de r5*T avec la méthode aux transformées de Fourier présentée ci-dessus.

La fonction qui nous intéresse, a savoir rt, est ensuite obtenue en lui soustrayant r¥ et r% sur les inter-
valles adéquats. Grace a la simplicité de rff et ], les fonctions % et ¥ sont calculées analytiquement.
Leur soustraction n’augmente donc pas l'erreur commise lors du calcul de r7.

La partie inférieure de la figure 3.7 montre les erreurs relatives sur o7 lorsque le prolongement C!
de rq est utilisé, dans les mémes cas que la partie supérieure. Nous avons utilisé un facteur K = 12
pour calculer la variable M. La comparaison des deux parties de la figure montre de fagon évidente
que l'utilisation du prolongement de ry permet de supprimer les erreurs aux bords précédemment
observées.

T
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Algorithme Owverlap-Save

Comme nous l’avons vu plus haut, dans la sous-partie "Théorie", la vitesse de convergence de
notre algorithme de calcul de I’effet Doppler dépend de la vitesse de décroissance a l'infini de 7y.
C’est une propriété bien connue de la transformée de Fourier que la vitesse de décroissance de 7 a
I'infini est équivalente a la régularité de ry. Cela signifie que le pas d’échantillonnage A nécessaire
pour obtenir la convergence sera d’autant plus grand (et donc la convergence sera d’autant plus
rapide) que r sera plus réguliere.

Si nous appliquons la méthode aux transformées de Fourier telle que nous 1’avons décrite ci-
dessus, nous utilisons un pas A constant sur I’ensemble de l'intervalle d’échantillonnage de rg. Or,
ro peut étre localement plus réguliere sur certaines parties de [v; — M, vy + M] que sur d’autres,
ce qui implique que le pas nécessaire pour atteindre la précision souhaitée n’est pas nécessairement
le méme sur tout l'intervalle. Lorsque nous utilisons un pas constant, il peut donc étre a certains
endroits plus petit que la valeur minimale requise en réalité pour atteindre la précision. Cela signifie
que nous aurions pu en réalité échantillonner moins de points et avoir néanmoins un résultat correct
sous la précision souhaitée.

L’échantillonnage de ry étant, de loin, 1’étape la plus cotiteuse en temps de calcul, nous pouvons
nous attendre a un gain significatif d’efficacité si nous utilisons des pas d’échantillonnage variables
sur l'intervalle [v; — M, vy + M]. Or, il existe une méthode permettant de faire cela sans perdre les
avantages de 1'utilisation des transformées de Fourier : I'algorithme Overlap-Save (OS) [59]. L'idée
sur laquelle il repose est de diviser I'intervalle total nous intéressant en sous-intervalles de longueur
LoAy. Ensuite, si 1’on note 7 la restriction de ry au sous-intervalle d’indice k, les fonctions élargies
r1x sont calculées pour chaque sous-intervalle séparément en appliquant la méthode aux transfor-
mées de Fourier décrite dans les sections précédentes. La fonction 7 est égale a rr sur tout le sous-
intervalle k a 'exception de deux parties de largeur M aux extrémités. Pour remédier a cela, chaque
sous-intervalle recouvre ses deux voisins sur une largeur 2M (d’ou le nom de 1'algorithme OS) et
I'ensemble des rr permet de connaitre r1 en tout point : cf. figure 3.8. Tout I'intérét dans notre cas
est que le pas d’échantillonnage nécessaire a la convergence peut étre différent d'un sous-intervalle a
I'autre. Par exemple, si rq est plus réguliere sur un sous-intervalle que sur le suivant, I’algorithme OS
permettra au pas d’échantillonnage utilisé d’étre plus grand dans le premier sous-intervalle que dans
le second. A I'inverse, si nous avions appliqué directement la méthode aux transformées de Fourier
a l'intervalle total, le plus petit des pas aurait été utilisé pour les deux sous-intervalles, ce qui aurait
été inutile pour atteindre la précision souhaitée et aurait donc été un gachis de temps de calcul.

Plus précisément, 1’algorithme pour le sous-intervalle k consiste premierement a échantillonner
rox avec un pas A (en commencant par A = A), sachant que les premiers M/A points peuvent déja
avoir été calculés lors du traitement du précédent sous-intervalle. Ensuite, 7 x est calculé avec l'al-
gorithme FFT, ce qui permet de déduire 71. L’algorithme FFT inverse donne alors rr sur tout le
sous-intervalle k. Si le critere de convergence n’est pas atteint, le pas A est divisé par 2 et toutes ces
étapes sont répétées. Dés que le critére est atteint, les valeurs de 77 obtenues sont stockées et 1’algo-
rithme est appliqué au sous-intervalle suivant, en commencant avec le pas d’échantillonnage Ag. Bien
évidemment, sur les premier et dernier sous-intervalles, ry est étendue au-dela de v; et vy comme
nous l'avons décrit précédemment. Nous verrons dans la suite que 'utilisation de 1’algorithme OS
permet de réduire significativement le temps de calcul tout en préservant la précision des résultats
finaux.

Interpolation sur la grille finale

Notre algorithme de calcul de 'effet Doppler nous donne donc finalement les valeurs de r7 en
chacun des points v, = vy, + 1A, ot k est I'indice du sous-intervalle, v, sa premiére vitesse (cf.
figure 3.8) et n varie de 0 a Ny — 1, avec Ny = Loﬁ—i le nombre de points d’échantillonnage dans le

sous-intervalle. Cela est équivalent a la donnée de or sur la grille d’énergies (En,k = 1mv? k)' Cette
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FIGURE 3.8 — Principe de l'algorithme Overlap-Save

grille s’adapte automatiquement a la température T. En effet, les Ay s’obtiennent en divisant Ay par
une puissance de 2, et A est une fonction croissante de T. Cela signifie que plus la température T est
grande, moins la grille finale contiendra de points, ce qui correspond au fait que plus T est grande,
plus ot est lisse et donc moins le nombre de points nécessaire a sa connaissance précise est important.

La grille des vitesses s’étend au moins de v; — M a vy + M, c’est-a-dire qu’elle couvre tout le
domaine de vitesse utile. Néanmoins, on peut vouloir connaitre en plus la valeur de r1 en des points
précis de ce domaine qui ne sont pas forcément contenus dans la grille, comme par exemple les
vitesses correspondant aux résonances. Pour cela, il nous faut une méthode d’interpolation entre les
points de la grille. Elle est fournie par le théoreme de Shannon [58].

Considérons le sous-intervalle k et la fonction associée 7t introduits dans le cadre de I’algorithme
OS. La transformée de Fourier de 77 est le produit de 7 x et d'une Gaussienne, ce qui permet de
considérer (approximativement) que r1 est une fonction a bande limitée, avec une fréquence de
Nyquist inférieure a ZLAk' D’apres le théoréeme d’échantillonnage de Shannon, nous avons alors :

(v — 0ok — ﬂAk))

+o00 sin <
rre(©) = ), rrr(on) (v — vox — 1)

T
n=-—oo Ay

(3.81)

Remarquons que si v < vgx —2M ou si v > vg41 + 2M, alors rpi(v) = 0, ce qui implique que
la somme porte en réalité seulement sur les valeurs de n comprises entre n = —2M /A et n =
Ni + 2M/ A;. Comme la somme est finie, nous pouvons utiliser I’équation 3.81 pour calculer r7(v)
pour toute vitesse v dans [vgk, Vg k1], intervalle sur lequel rrx(v) = rr(v).

3.4.3 Validation

Comme précédemment, nous utilisons le calcul de I'effet Doppler a 293.6 K sur la section efficace
de capture de ?*°U dans le domaine résolu (de 10> a 2250 eV) pour valider la méthode aux transfor-
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mées de Fourier, qui sera plus simplement désignée sous le nom de méthode GAIA - Fourier dans
la suite. Nous utilisons a nouveau les trois indicateurs définis dans la partie 3.3.3, qui caractérisent
I'erreur commise par rapport a la méthode de référence. Les deux mémes criteres de précision que
précédemment sont requis, a savoir 0.1 % et 1073 %. Les résultats sont donnés dans la table 3.3, qui
rappelle également ceux obtenus avec le module BROADR de NJOY 99.259. La figure 3.9 montre la
section calculée par GAIA-Fourier et NJOY, avec une précision requise de 0.1 %, sur I’ensemble de
I'intervalle d’énergie, ainsi que les différences relatives avec la méthode de référence. La figure 3.10
est identique, mais dans le cas ot la précision demandée est de 1072 %. Nous constatons que, dans
les deux cas, la méthode GAIA-Fourier permet aisément d’attendre la précision requise, quel que soit
I'indicateur considéré. Comme nous l'avions déja remarqué, I’erreur maximale commise par NJOY
est légerement supérieure a la valeur maximale acceptable. De plus, NJOY surévalue systématique-
ment la section efficace. Cependant, les indicateurs 2 et 3 sont corrects ce qui signifie que 1'erreur
commise par NJOY sera vraisemblablement peu sensible en pratique. Cette erreur est plus impor-
tante dans le cas de la précision & 1072 %, mais il faut noter que cette précision est bien supérieure
a ce qui est demandé pour les applications pratiques. Nous ne 1’avons utilisée ici qu’afin de tester le
comportement des méthodes de calcul sous une forte précision. Il ne faut donc pas s’inquiéter outre
mesure du fait que NJOY n’atteigne pas exactement la précision de 1073 %.

TABLE 3.3 — Comparaison entre GAIA - Fourier et NJOY, pour la section de capture de U a 293.6 K

Méthode GAIA - Fourier NJOY - BROADR

Précision requise (%) 0.1 1073 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 14x1073 | 1.3x10°° 0.15 41x10°3
Indicateur 2 (%) 11x107% | 47x10719 | 27 x 1072 | 6.6 x 10~*
Indicateur 3 (%) 1.0x107% | 35x10718 | 75x 1073 | 1.2 x 10~*

Les temps de calcul restent bien évidemment des parametres nous intéressant. La table 3.4 les pré-
sente pour GAIA - Fourier et NJOY. Afin d’illustrer le gain que représente 1'utilisation de 1’algorithme
OS, nous avons également inclus dans cette table les temps de calcul de la méthode GAIA - Fourier
lorsque I'algorithme OS n’est pas utilisé, c’est-a-dire en calculant la transformée de Fourier avec un
pas d’échantillonnage constant sur tout I'intervalle. Nous constatons un gain de temps de calcul d"un
facteur a peu pres égal a 2 grace a cet algorithme. Il faut noter que les grilles d’énergie sur lesquelles
les sections efficaces sont données ne sont plus les mémes pour NJOY et GAIA, contrairement au cas
des méthodes utilisant Gauss-Legendre. Lorsque la précision demandée est 0.1 %, la grille calculée
par GAIA contient 271 394 points alors que celle calculée par NJOY en contient 77 306. Lorsque la
précision est 102 %, ces nombres de points deviennent respectivement 495 756 et 726 953.

TABLE 3.4 — Temps de calcul pour I'élargissement Doppler de 2357

Précision GAIA - Fourier GAIA - Fourier NJOY
requise | avec algorithme OS | sans algorithme OS

0.1% 36s 75s 150 s

10°% 67 s 150 s 865 s

Nous pouvons des a présent conclure que, dans le cas de 2°U, notre méthode GAIA - Fourier est
capable de calculer les sections élargies par effet Doppler a la précision souhaitée, en respectant un
temps de calcul raisonnable.

Pour compléter un peu la validation de cette méthode, nous avons réalisé des tests supplémen-
taires sur 23¥U. Ce noyau a été choisi car il possede plus de résonances que 2°U et elles sont plus
étroites : la résolution de l'équation 3.27 va donc étre plus difficile pour 28U, en ce sens qu’elle né-
cessitera le calcul de plus de points d’intégration a cause de I’étroitesse des résonances.

Comme pour 2°U, les tests ont été réalisés pour la section de capture a 293.6 K dans le domaine
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FIGURE 3.9 — Section de capture de ?°U calculée avec GAIA-Fourier et NJOY a 0.1 %. Erreur par
rapport a la méthode de référence.

résolu (qui va ici de 10~° eV a 20 keV). Nous avons utilisé 'évaluation disponible dans la bibliotheéque
ENDEF/B-VIIL.1 Deux calculs ont été menés, le premier en demandant une précision de 0.1 % et le
second de 1073 %. Les figures 3.11 et 3.12 montrent la section de capture calculée avec GAIA - Fourier
et NJOY, respectivement dans les cas d’une précision a 0.1 % et a 1073 %. Les erreurs commises
par chacun de ces calculs, c’est-a-dire les différences relatives avec la méthode de référence, sont
également tracées. La table 3.5 présente les valeurs des trois indicateurs dans les différents cas. Nous
voyons a nouveau que la méthode GAIA - Fourier atteint la précision requise dans tous les cas et
pour tous les criteres.

Ce n’est en revanche pas le cas de NJOY pour lequel I'indicateur 1 est largement au-dessus de sa

120



4
T T

—— Meéthode de référence
---= Méthode GAIA-Fourier (précision 10°%)

3 -

—— NJOY (précision 10'3%)

=
(e}
N

Section efficace [barn]

—_

- —— Différence relative NJOY /référence

0.0025 |

o
=}

Différence [%]

-0.0025 |

| —— Différence relative GAIA-Fourier/référence

le-07 |

:lL.J.AllI l.|4 AT . . |

Différence [%]

-le-07

0 500 1000 1500 2000 2250
Energie du neutron incident [eV]

FIGURE 3.10 — Section de capture de 23°U calculée avec GAIA-Fourier et NJOY a 10~2 %. Erreur par
rapport a la méthode de référence.

valeur maximale autorisée. Nous constatons de plus que I'erreur commise est encore systématique-
ment positive, ce que traduit la valeur élevée de I'indicateur (qui est tout juste égale a la précision
demandée). Cela montre la difficulté inhérente a la linéarisation des sections efficaces lorsque les ré-
sonances sont tres étroites et illustre donc les limitations de 1’algorithme SIGMA1, utilisé par NJOY.
Notons tout de méme que l'indicateur 3, le plus pertinent en pratique, est correct, ce qui laisse penser
que les résultats de NJOY sont acceptables pour les principales applications.

Comme ci-dessus, la table 3.6 indique les temps de calcul qui ont été nécessaires pour GAIA -
Fourier et NJOY, en incluant aussi le cas ot1 nous n"utilisons pas 1’algorithme OS dans GAIA - Fourier.
Nous voyons que celui-ci permet ici des gains de temps d’un facteur environ 3. L'autre constatation
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FIGURE 3.11 — Section de capture de 2®U calculée avec GAIA-Fourier et NJOY a 0.1 %. Erreur par
rapport a la méthode de référence.

TABLE 3.5 — Comparaison entre GAIA - Fourier et NJOY, pour la section de capture de 238U 4 293.6 K

Méthode GAIA - Fourier NJOY - BROADR

Précision requise (%) 0.1 1073 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 39x107* | 53x1077 1.3 5.7 x 1072
Indicateur 2 (%) 83x1077 | 1.7 x107° 0.10 22x1073
Indicateur 3 (%) 25x1078 | 24x107" | 7.7x1073 | 1.4 x 1074
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FIGURE 3.12 — Section de capture de 233U calculée avec GAIA-Fourier et NJOY a 10~2 %. Erreur par
rapport a la méthode de référence.

est que, pour 28U, la méthode GAIA - Fourier est significativement plus lente que NJOY, méme avec
I'algorithme OS. Cependant le temps de calcul de GAIA reste acceptable et, surtout, nous venons
de montrer que cette méthode permet le calcul de I’effet Doppler sur 23U pour des précisions aussi
faibles que 1072 %.

Comme nous l'avons fait pour le cas de la reconstruction des sections efficaces a 0 K (cf. chapitre
2), il faudrait, pour valider completement la méthode GAIA - Fourier, la tester sur I'ensemble des
fichiers évalués de données nucléaires a notre disposition. Malheureusement, cela suppose d’effec-
tuer ces calculs aussi avec la méthode de référence qui est trés lente. Faute de temps et de ressources
informatiques suffisantes, nous n’avons donc pas pu le faire. A défaut, nous nous sommes contentés
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TABLE 3.6 — Temps de calcul pour I'élargissement Doppler de 28U

Précision GAIA - Fourier GAIA - Fourier NJOY
requise | avec algorithme OS | sans algorithme OS

0.1% 813s 2230's 180s

103% 1240 s 4480 s 4310s

de valider notre méthode sur quelques noyaux représentatifs des différents formalismes du format
ENDF. Nous avons déja présenté les résultats des calculs sur les domaines résolus 2°U et 28U, tous
deux issus de la bibliotheque ENDF/B.VIL1. Ces deux domaines utilisent le formalisme LRU =1 et
LRF = 3. Voici brievement les résultats obtenus sur quelques noyaux utilisant d’autres formalismes.

— 180Hf : calcul sur le domaine résolu (107> a4 4992 eV) de ENDF/B.VIL1. Formalisme LRU = 1 et
LRF = 2.

TABLE 3.7 — Comparaison entre GAIA - Fourier et NJOY, pour la section de capture de 8"Hf a 293.6
K

Méthode GAIA - Fourier NJOY - BROADR

Précision requise (%) 0.1 1073 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 47 x107% | 2.8 x 1077 0.66 5.4 x 1073
Indicateur 2 (%) 24x107°% | 73x10710 | 71x1072 | 1.4 x 1073
Indicateur 3 (%) 68x10710 | 7.7 x107™ | 75x 1073 | 1.2 x 1074

Temps de calcul 2s 3s 1s 88 s

Ce noyau a été sélectionné car il possede des résonances particulierement étroites. On voit que
GAIA - Fourier se comporte de fagon tout-a-fait satisfaisante, a la fois pour la précision et le temps
de calcul. Dans le cas ot la précision demandée est 10~2 %, NJOY est étrangement lent. Comme nous
I'avons déja dit, cette précision est bien plus exigeante que ce qui peut étre utile en pratique et NJOY
n’est pas congu pour étre efficace dans de tels cas.

— %Fe : calcul sur le domaine résolu (10~ eV a 2 MeV). Formalisme LRU = 1 et LRF = 7.

TABLE 3.8 — Comparaison entre GAIA - Fourier et NJOY, pour la section de capture de *°Fe a 293.6 K

Méthode GAIA - Fourier NJOY - BROADR
Précision requise (%) 0.1 1073 0.1 1073
Indicateur 1 (%) 0.11 85x 107 340 340
Indicateur 2 (%) 1.2x107% | 7.0 x 10710 0.82 0.68
Indicateur 3 (%) 48x1077 [ 20x 107 | 74 x 1073 | 6.2 x 107>
Temps de calcul 59s 102's 86s 742 s

Nous avons choisi le noyau de *°Fe, d’une part pour tester notre méthode sur le nouveau forma-
lisme LRU =1 et LRF =7, et d’autre part pour son grand intérét pratique. On constate immédiate-
ment que NJOY donne des résultats assez éloignés de la référence pour ce noyau. Un examen attentif
montre que NJOY arréte d’appliquer l'effet Doppler aux sections efficaces apres ’énergie de seuil
de la diffusion inélastique (environ 8.623 x 10° eV). A partir de cette énergie, NJOY donne donc les
sections a 0 K quelle que soit la température demandée par 1'utilisateur. Or, les valeurs élevées des in-
dicateurs 1 et 2 indiquent que, méme pour des énergies aussi hautes, 1’effet Doppler reste sensible sur
les sections efficaces. Cependant, 1'indicateur 3 conserve une valeur acceptable, ce qui suggere que
les erreurs commises en ne prenant pas en compte l'effet Doppler tendent & se compenser lorsque
’on intégre les sections efficaces sur un intervalle d’énergie.
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En ce qui concerne GAIA - Fourier, I'indicateur 1 excede légerement la précision requise dans
le cas ou elle est égale a 0.1 %. En réalité, cette erreur maximale n’est atteinte qu’en un seul point
de la grille d’énergie, et pour tous les autres 1'erreur est bien inférieure a 0.1 %. De plus, les deux
autres indicateurs ont des valeurs trées faibles, ce qui montre que cette erreur isolée ne préte pas a
conséquences. Dans le cas de la précision a 103 %, les trois indicateurs sont corrects.

3.4.4 Conclusion

La méthode de calcul de l'effet Doppler a 1'aide des transformées de Fourier a été implémentée
dans GAIA et testée dans plusieurs cas par rapport a la méthode de référence qui a été mise en place.
Ces tests montrent I'efficacité de cette méthode, tant en termes de cofit de calcul, que de précision des
résultats.

Nous avons cependant constaté que cette nouvelle méthode reste un peu lente dans le cas de
238U, probablement a cause de I'étroitesse des résonances. [/utilisation d"un algorithme OS améliore
nettement le temps de calcul grace a la possibilité de découper l'intervalle total en sous-intervalles
avec chacun un pas d’échantillonnage propre. Il est donc raisonnable de supposer que nous pour-
rions accélérer les calculs de 2®U en poursuivant dans cette direction, c’est-a-dire en ayant un pas
d’échantillonnage qui puisse varier librement tout au long de l'intervalle. Cela permettrait d’échan-
tillonner plus finement les abords des résonances les plus étroites et plus grossiérement les zones
situées entre deux résonances. Un outil mathématique, appelé les ondelettes, permet de faire cela : il
est formellement assez proche des transformées de Fourier puisqu’il s’agit la encore de décomposer
une fonction sur une base fonctionnelle donnée. Une piste pour améliorer les méthodes de calcul de
'effet Doppler serait donc d’appliquer les ondelettes a ce probleme.

Un autre aspect intéressant de notre méthode est le fait qu'une fois la transformée de Fourier de
ro calculée, les calculs restants pour obtenir or sont trés rapides. Cela suggere la possibilité d’adapter
cette méthode au probleme du calcul de I'élargissement Doppler en vol pour les codes de transport
Monte-Carlo a énergie continue. Au lieu de donner a ces codes des tableaux de valeurs or(E) pour
des valeurs prédéterminées de la température T, nous pourrions seulement donner les coefficients

70 (ﬁ) Avec ces coefficients, les codes neutroniques pourraient calculer rapidement or(E) a n'im-
porte quelle température en utilisant la méthode GAIA - Fourier.

3.5 Effet Doppler pour un noyau a 1’état solide ou liquide

3.5.1 Théorie

Les parties précédentes de ce chapitre traitent de la résolution de 1’équation Doppler lorsque
les noyaux cibles se comportent a la fagon d'un gaz parfait. Comme nous 1'avons déja mentionné,
les cibles sont en pratique dans de la matiere condensée, a l'état solide ou liquide, et sont de ce
fait soumises a des liaisons chimiques qui modifient leur distribution de vitesses. Lorsque 1'énergie
des neutrons incidents est trés grande devant 1’énergie de ces liaisons chimiques, dont 1’ordre de
grandeur est la dizaine d’eV, leur influence peut étre négligée et le modele du gaz parfait décrit alors
correctement la réalité. Méme lorsque 1'énergie des neutrons incidents est plus faible, ce modele peut
encore convenir dans le cas ot les liaisons ne sont pas trop fortes, a condition de remplacer la vraie
température du matériel par une température effective [49].

Cependant, lorsque les liaisons chimiques sont fortes au sein du matériel cible, il a été montré
[60, 61] qu'en dessous d’'une certaine énergie incidente et d'une certaine température, 1'utilisation
du modele du gaz parfait conduit a des erreurs non-négligeables sur les sections efficaces. C’est par
exemple le cas pour les oxydes d"uranium [62] jusqu’a la température ambiante. Plus la température
du matériel est faible, plus cet effet est important. Ajoutons qu’au zéro absolu, les noyaux d"un solide
ne sont pas immobiles mais ont une petite oscillation quantique autour de leur position d’équilibre,
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ce dont le modele du gaz parfait ne peut pas rendre compte. Il est donc nécessaire d’avoir un modéle
décrivant I'impact des liaisons chimiques sur la distribution de vitesses de la cible.

Pour ce faire, Lamb [49] a étudié 'impact de I’effet Doppler sur les silhouettes de résonance W (E),
lorsque les cibles sont dans un solide. A 0K, ces silhouettes se mettent sous la forme bien connue :

(T3)? 1
WAO( fot) = "
’ 4 (B — Ep)2+ (1)

I'exposant * indiquant que les quantités sont prises dans le référentiel de centre de masse. Les quan-
tités correspondantes dans le référentiel du laboratoire seront écrites sans cet exposant. E} et I'} sont
deux parametres indépendants de I’énergie, respectivement 1’énergie et la largeur d"une résonance
A. E,; est 'énergie cinétique totale du systeme dans le référentiel de centre de masse. Wy ((E;;) est
proportionnelle au taux de réaction entre le flux de neutrons incidents et les noyaux cibles, autour
de la résonance unique A. Comme cela a été écrit au début du chapitre 2, I'énergie cinétique E du
neutron incident dans le référentiel du laboratoire est :

M+ m
M fOt

(3.82)

E— (3.83)

avec m et M respectivement la masse du neutron incident et celle d"un noyau cible. En choisissant de
poser :

M+m M+m
E) = i Ex et TI,= i I (3.84)
nous pouvons exprimer la silhouette dans le référentiel du laboratoire :
(Ca)? 1

Wio(E) = 3.85
W Ry %)

Nous avons évidemment I'invariabilité du taux de réaction par changement de référentiel :
Wio(E) = Wi o(Efot) (3.86)

Dans le cas ol le neutron incident est absorbé par le noyau cible, le noyau composé formé par cette
réaction a une énergie de recul R dans le référentiel du laboratoire. Si I’on suppose que la masse du
noyau composé est environ m + M, alors

m

= E 3.87
m+ M (3.87)
Il vient immédiatement que Ej,, = E — R, ce qui permet d’exprimer W} , en fonction de E :
, (T3)? 1
Wio(Efy) = Wig(E—R) = ~— (3.88)

4 (E-R—E{P (172

Ecrite sous cette forme, cette relation s’interpréte simplement : Iénergie dont dispose le noyau com-
posé pour s’exciter est 1’énergie cinétique apportée par le neutron diminuée de I'énergie cinétique
dépensée pour le recul du noyau composé.

Nelkin et Parks [63] ont introduit une fonction ST(? w), qui contient toute l'information sur
la dynamique des collisions avec les noyaux cibles, pour décrire 'effet Doppler sur la silhouette
W3 o Cette fonction dépend de la quantité de mouvement du neutron incident p = m7 etdew,
la différence d’énergie entre I'état initial de la réaction nucléaire (énergie E) et 1'état intermédiaire
(le noyau composé, qui dispose de I'énergie E, — R). La silhouette a la température T exprimée en
fonction de I’énergie E du neutron dans le laboratoire est alors :

—+o0
Wy r(E) = 1o(E—w)S1( 7, w) dw (3.89)
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Or nous avons vu que Wy ,(E' — R) = W) o(E') pour toute énergie E'. Donc W ((E — w) = W) o(E +
R — w). Cela nous permet d’exprimer 1’effet Doppler sur la silhouette avec tous les parametres de
résonance définis dans le référentiel du laboratoire :

Wy r(E) = +°°va0(15+R 0)S1(F,w) dw (3.90)

Selon le formalisme SLBW, qui a été décrit dans la partie 1.12.1, la section de capture a 0 K s’écrit
comme une combinaison linéaire de silhouettes W) o(E), avec des facteurs en I, 3T, 1/ k2. I\ est
la largeur de résonance des canaux associés a la capture, qui est indépendante de I'énergie. I';, ) est
la largeur de résonance de la diffusion élastique, qui est environ proportionnelle & v/E (et méme
exactement pour les ondes de type s). Enfin, k, est le nombre d’onde de la paire de réactifs, qui est
lui aussi proportionnel a v/E. La section de capture a 0 K s’exprime donc dans le formalisme SLBW
comme :

y0( Z W/\ 0 (3.91)

ot les a, sont des coefficients a peu pres constants en fonction de 1’énergie. Pour la section de capture
radiative, la linéarité de 1’équation 3.90 implique donc que :

VE or(E) = /+°° VE+R—wop(E+R —w)Sr(7,w)dw (3.92)

Notons que cette équation implique que o7 (E) dépend a priori de la direction de 7 (via 7) et plus
seulement de sa norme. En effectuant le changement de variable E, = E + R — w, on obtient :

VE or(E) = /_+w@ao(Er)ST(7,E+R—Er)dE, (3.93)

Plusieurs remarques doivent étre faites sur cette équation. Dans la littérature, elle est souvent écrite
sans les racines carrées de I'énergie. En effet, elle dérive de I'équation 3.90 qui a été obtenue en négli-
geant la dépendance en énergie de k,. Cela implique que \/E, est environ égale \/E et peut étre sortie
de l'intégrale. Cependant, nous préférons laisser 1’équation sous la forme ci-dessus, d'une part parce
que St a la propriété que :
—+o0
/ Sr(F,w) dew = 1 (3.94)
—o0

et dong, en laissant ’équation 3.93 sous sa forme, un taux de réaction constant de —oco a +oo est rigou-
reusement conservé par effet Doppler. D’autre part, comme 0y (E,) varie environ en 1/+/E, lorsque
E, est petite, elle n’est pas dérivable en 0. En revanche, VE,0(E,) Vest, ce qui rend sa transformée
de Fourier nettement plus facile a calculer, ’algorithme FFT étant tres sensible a la régularité des
fonctions.

Ensuite, cette équation est a priori obtenue uniquement pour la section de capture radiative. Il
a été montré qu’elle s’appliquait également a la section de fission et donc a la section d’absorption
[64]. Naberejnev a étendu sa validité a la section totale [64]. Nous verrons dans le chapitre 4 que les
sections efficaces double-différentielles de diffusion dans un solide ou un liquide a une température
non nulle s’expriment en fonction de la fonction de diffusion St(«, B). A un facteur e #/2/ (kT) pres,
il s’agit de la méme fonction que celle décrivant la dynamique de la matiere dans "équation 3.93.
Nous l'appellerons donc également fonction de diffusion, méme si cette partie traite de I’absorption
des neutrons.

Le taux de réaction \/E, 0p(E,) pouvant étre prolongé par continuité pour les énergies E, né-
gatives, l'intégration sur R dans I'équation 3.93 a donc bien un sens. Cependant, il est également
possible de considérer que les sections efficaces sont nulles pour E, < 0, ce qui donne :

VE or(E) = /O+w@ao(Er)ST(7,E+R—Er)dE, (3.95)
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Enfin, I'équation 3.93 s’applique quel que soit le formalisme utilisé pour reconstruire la section
efficace a 0 K et n’est pas limitée au formalisme SLBW, voir par exemple [64] qui l'utilise pour le
formalisme Reich-Moore.

On constate qu’en posant

1
St(P,E+R—E) = - /

0 J|o—o,|

v+v, 27T 02 + VZ _ U%

av ; dpy V p(V, oV ,Py) (3.96)

on retrouve bien I'équation 3.6 2 avec une distribution de vitesses des cibles, p(v), qui n’est plus
nécessairement Maxwellienne. A titre d’illustration, dans le cas d'un gaz parfait, la fonction St se
met sous la forme :

u —a —w— —& —w
SF7(70) o [+ e 697

Dans le cas de la matiére condensée, la fonction de diffusion est donnée en fonction de sa transformée
de Fourier X(?, t) [63]:

1 pHe
St(P,w) = 5 /_ (7 (3.98)

L’équation 3.93 permet de décrire 1'effet Doppler quelle que soit la distribution des vitesses des
noyaux cibles. Afin de pouvoir effectivement calculer cet effet Doppler, il faut connaitre la fonction
St associée, ou la fonction x. Dans le cas d’'un cristal, cette fonction dépend du spectre des fréquences
de vibration du cristal qui est caractérisé par la distribution f(&) des fréquences ¢ et par ¢, la fré-
quence de vibration maximale. Si le cristal a une symétrie cubique, ce qui est le cas d"une large classe
de cristaux, alors X(?, t) est indépendant de la direction des neutrons incidents, c’est-a-dire de la
direction de P, et s’écrit sous la forme [65] :

x(p,t) = eR0(H=00) (3.99)
Avec: : p
y(t) = /0 [coth <2I§T) cos({t) + isin(@t)] f(C)ég

La référence [63] suggére d’effectuer ensuite les développements en série entiere de cos et de sin pour
obtenir :

(3.100)

. xn,,
x(p,t) = exp (iRt — RkTefftz) exp (an_3 E(Zt) ) (3.101)
Avec
b an2
Xon—1 2/ ¢ f(&)dg
T : (3.102)
Xon = /0 g™ coth <2kT> f(&)dg
Cm
Onax; = / f(¢)d¢ =1, et la température effective T, ¢ est définie par :
0
KT,rr = 2x (3.103)
eff — > 2 .

Afin de pouvoir calculer plus facilement la fonction de diffusion associée, un développement en
série entiere de la seconde exponentielle dans I’équation 3.101 est a son tour effectué, ce qui donne
(en n’explicitant pas les coefficients a;,) :

x(p,t) = exp (iRt — RkT,f¢t%)

1+ f ocn(it)”] (3.104)
n=3

2. Comme v? = v? 4+ V2 — 20V uy, I'expression ci-dessus dépend bien de la direction de 7

128



La transformée de Fourier se calcule alors analytiquement en utilisant les polynomes de Hermite H,, :

1
S(p,w) = ——— exp(—€2/2) |1+ i — " H,(e) (3.105)
JATk TR Z 2Rkaf (RKT,f7)"2
Avec R
e= Y (3.106)
\/2RKT,¢¢
et g
_ n x2/2 —x2/2
Hy,(x) = (—=1)"e v (3.107)
On remarque que :
+o00 B " dnfl 3 +o0
vn > 1, [m Hy(e) e €/% de = {(_1) R €/2 ) (3.108)

or les dérivées de e ¢"/2 sont égales au produit d'un polynome et de e~€*/2 et tendent donc vers 0 en

I'infini. Nous avons donc : N
(e

vn > 1, Hu(e) e </2de =0 (3.109)

On en déduit aisément que si St satisfait 1'équation 3.105, alors :

/+Oo Str(p,w)dw = L /+oo e €/ 20e =1 (3.110)
—00 ! \/27‘( —0o0 |

D’apres I'équation 3.93, cela signifie qu'un taux de réaction constant sur IR sera conservé par effet
Doppler.

Cette forme de la fonction de diffusion peut par exemple sutiliser pour le 28U, li¢ dans la molé-
cule UO,, pour le >’ Np, dans la molécule NpO; [61], ainsi que pour le dioxyde d’américium AmO,
[66].

3.5.2 Implémentation dans GAIA

Nous avons implémenté dans GAIA une methode permettant l'intégration de l’equatlon 3.93,
pour n’importe quelle fonction de diffusion ST( P ,w) s’exprimant en fonction de )(( Y, t) selon
I'équation 3.98. Ensuite, afin de valider cette méthode, nous 'avons appliquée sur des fonctions de
diffusion dont la forme est donnée par 1’équation 3.105.

On note pour toute température T, y compris T = 0, Fr le taux de réaction :

Fr(E) = VE o (E) (3.111)

Nous allons présenter dans cette partie une méthode pour résoudre I'équation :

Fr(E) = /+: Fo(E,)St(7,E+ R — E,)dE, (3.112)

Celle-ci est rigoureusement équivalente a 1’équation 3.95 si ’on choisit de poser :
VE, <0, Fp(E)=0 (3.113)

Notons qu’avec ce choix, la fonction Fy n’est pas continue en 0.
L’équation 3.112 n’est pas un produit de convolution car ? dépend de l'énergie® E. Cependant,
elle en est tres proche, ce qui suggere d’utiliser a nouveau les transformées de Fourier pour le calcul

3. En effet : p? = 2mE.
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de or(E). Nous allons donc mettre en place une méthode similaire a celle que nous avons employé
dans le cas de l'effet Doppler sur un gaz parfait.

Pour s’approcher au plus des conditions de la précédente méthode, nous faisons I’hypothése que
la fonction de diffusion S T( P, w) est négligeable lorsque w = E + R — E, est trop éloignée de 1’éner-

gie de recul R. Physiquement, cela signifie que les vitesses V des noyaux cibles, dues a 'agitation
thermique, ne deviennent pas trop élevées et donc que les énergies E, restent proches de 1'énergie
cinétique E du neutron incident. Cette hypothése semble raisonnable et on voit facilement qu’elle
est vérifiée dans notre cas d’application, oit St est donnée par 1’équation 3.105. Il existe donc un
parameétre B, a priori dépendant de E, tel que :

lw—R|>B(E) = |5¢(7,w)| <1 (3.114)
Nous travaillerons dans la suite avec la fonction Sy définie par :
Sr(7,u)=Sr(¥,u+R) (3.115)

S~T(7, u) est donc négligeable quand |u| > B(E). L'équation 3.112 se récrit :

Fr(E) = /+°° R(E) St (7,E—E,) dE, (3.116)

—00

et 'équation 3.98 devient, en faisant le changement de variable & = 5 :

§T(?,u):/+ e 2™ X (P, 2mE) dE (3.117)

avec:

X7 ) =x(7,t)e™ (3.118)

Afin d’intégrer 1'équation 3.112, nous utilisons donc la transformée de Fourier Fy du taux de réac-
tion a 0 K. Comme dans les parties précédentes, nous supposons que oy est continue sur un intervalle
fini [a,b], avec a > 0, et qu’elle est nulle en dehors. Avec cette hypothese, Fy est donc intégrable sur
R, c’est-a-dire qu’il appartient a L!(R). Cela a pour conséquences que sa transformée de Fourier F
est bien définie sur R, qu’elle y est continue et qu’elle tend vers 0 en l'infini. Il est également évident
que Fy € L?(R), c’est-a-dire que Fy est de carré intégrable, donc F € L2(R).

La transformee de Fourier de E est Fy(—E) qui est nulle en dehors de [—b, b], et nous venons de
voir que Fy est continue sur R et appartient a L2(IR). Cela signifie que Fy est une fonction a bande limi-
tée [58]. Cela implique que I'on peut exprimer sa transformee de Fourier, c’est-a-dire Fy, en fonction
des valeurs de Fy échantillonnées avec un pas constant & <

-1 1 feo 4
VE¢€ [2525] F(E)=0 Y F(no) e*™F (3.119)

n=—oo

Comme Fy est de carré sommable, la somme infinie ci-dessus peut étre approchée par une somme
finie a N + 1 termes, pour un entier N suffisamment grand. En posant A = %, nous avons donc :

—NA NA 1 N2 4 o
Ee|——, —|, F(E) ~ — F(—) &¥"ns 12
v e[ ; ,2], B~y L F(ys) @ (3.120)

Cette équation signifie que Fy est approximativement égale a sa projection sur la base des fonctions

E s 27is pour —N/2 <n < N /2. Lerreur commise tend vers 0 quand A tend vers 0 (i.e. quand N
tend vers +-c0). On définit la fonction Fy A par :

VEER, Fya(E) = Nf Fo (<) &2 (3.121)
P T NA L &, \NA '
.
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Nous avons supposé que St ( 7, u) estapproximativement nulle pour u en dehors de [-B(E), B(E)],
I’équation 3.116 montre donc que Fr(E) dépend uniquement des valeurs de Fy(E;) pour E, entre
E — B(E) et E+ B(E). Or, nous voulons calculer Fr(E) seulement pour E dans l'intervalle [a, b]. Nous
pouvons donc remplacer Fy dans 1’équation 3.116 par n’importe quelle fonction qui lui est égale sur
l'intervalle [a — B(a), b+ B(b)], sans changer les valeurs de Fr(E) pour a < E < b. En particulier, si
V'on choisit N suffisamment grand pour que % soit supérieur au maximum de b + B(b) et B(a) —
alors nous pouvons remplacer Fy par Fy . Nous obtenons donc :

Fy et Fy» sont donc approximativement égales sur |

1 N/2 n 400 nimtEr =
VEE[ab], Fr(E)~ o Y R <NA) / 2N Sp (P,E—E,) dE, (3.122)
=—N/2
En exprimant S T avec I’équation 3.117 :
1 N/2 ~ n +oo +oo : n . —
VEelbl FE)~gr L Ry / / A5 +0)E gE, o 2ER (P 2E) dE (3.123)
NA =2 <NA) —o0 J-oo

Or, l'intégrale intérieure est égale a un dirac :

+o00o
/ 2Nz +0) Er dEr—5(§+NA) (3.124)
Ce qui nous permet finalement d’obtenir :
1 N2 - n i
VE€ab], Fr(E)~ — Y (<) x(7, —2m—<) ¢¥"nst (3.125)
NA =, <NA) < NA)
Puis :
or(E) = Fr(E) (3.126)

VE

Nous utilisons 1'équation ci-dessus pour calculer o7 (E). La premiére étape de notre méthode est
d’échantillonner Fy avec un pas A et d’utiliser l'algorithme FFT pour obtenir les Fy (¢ ) pour n de
—N/2a N/2. Cette étape est la plus cotliteuse en temps de calcul, mais elle est réalisée une seule fois
pour toutes les valeurs de E. Parce que les )(( P, —2m ) sont dépendants de E, nous ne pouvons
pas obtenir Fr pour toutes les énergies de la grille initiale avec 1’algorithme FFT inverse. Au lieu de
cela, pour chaque valeur de E, nous calculons la somme finie de 1’équation 3.125 pour obtenir Fr(E).

Il nous faut un pas d’échantillonnage initial, que nous noterons Ag. Nous le définissons de facon
a ce que Ap soit le pas nécessaire a l’échantillonnage de X en vue d’obtenir St. 1l faut donc que

X soit négligeable en dehors de [ Ao’ 2Ag } Comme St est, quant  elle, négligeable en dehors de

[~B(E), B(E)], cela implique que Ay soit proportionnel a B(E). La valeur initiale de N est ensuite
choisie de fagon a ce que NAy > 2(b + B(b)).

La convergence de l'algorithme est déterminée par comparaison des résultats entre deux itéra-
tions successives. Une itération correspond a un pas d’échantillonnage A fixé. Si la différence relative
entre les valeurs de Fr(E) obtenues a l'itération actuelle et a la précédente est supérieure a la pré-
cision souhaitée, nous passons a l'itération suivante en divisant A par 2. Si les Fy (5/5) n’ont pas
encore été calculés pour cette nouvelle valeur du pas, Fy est echantlllonnee aux valeurs manquantes
et I'algorithme FFT est utilisé. Nous stockons alors les nouveaux Fy (7%) pour les calculs ultérieurs.

Comme dans le cas du gaz parfait, Fy est discontinue aux bords a et b de son domaine de défini-
tion. A nouveau, cette difficulté est contournée en prolongeant Fy sur [a — B(a), b + B(b)], c’est-a-dire
sur l'intervalle qui a une influence sur les valeurs de Fr(E) pour E entre a et b. Le prolongement
est fait par une fonction linéaire de facon a ce que Fy et sa dérivée soient continues sur le nouvel
intervalle.
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On pose :

FL(E) = { (F)O(a) + (E - a) G (a) zfof 4 (3.127)
FH(E) = { g()(b) +(E=D)5(0) :fof b (3.128)

et on applique la méthode qui vient d’étre décrite a la fonction FFXT = Fy + FF + FH sur l'intervalle
[a — B(a),b+ B(b)]. Cela permet d’obtenir la fonction suivante :

FEXT(E) = Fr(E) + FK(E) + FF(E) (3.129)

avec "
FL(E) = / FL(E,) St (7,E—E,) dE, (3.130)

et -
FH(E) = / FI(E,) $r (P, E—E) dE, (3.131)

Dans notre cas d’application, Fk(E) et FH (E) peuvent étre calculées analytiquement, ce qui permet
d’obtenir finalement Fr(E) par soustraction. De plus, Fk(E) devient négligeable quand E > a + B(a)
et FH(E) le devient également quand E < b — B(b). Finalement :

FEXT(E) —FL(E) siE <a+ B(a)
Fr(E) =<4 FEXT(E)—FH(E) siE>0b— B(b) (3.132)

FEXT(E) sinon

Enfin, pour les mémes raisons que précédemment, nous voulons pouvoir faire varier le pas
d’échantillonnage A le long de I'intervalle sur lequel F est non-nul. Nous avons donc adapté 'algo-
rithme Ouerlap-save au cas présent. Avant tout calcul, I'intervalle global est divisé en sous-intervalles
[Ep, Ep11]. Pour chaque énergie dans le sous-intervalle p, la valeur de Fr dépend uniquement des
valeurs de Fy sur [E, — B(E,), Ep41+ B(Ep41)]-

Pour le calcul de Fr(E), nous commengons par déterminer le sous-intervalle p contenant E. Si cela
n’a pas déja été fait, Fy est ensuite échantillonné sur [Ep —B(Ep), Epy1 + B(Ep+1)] ce qui permet le
calcul des F (¥%) al’aide de I'algorithme FFT. Nous pouvons enfin calculer Fr(E) puis o7 (E). Cette
facon de faire permet d’avoir un pas d’échantillonnage A, différent pour chaque sous-intervalle p.

Notons que la méthode que nous venons d’exposer permet de calculer or en toute énergie E, mais
qu’elle fournit également une grille d’énergie adaptée a la description de o7. Pour le sous-intervalle
p, cette grille contient les énergies E, + nA,,.

3.5.3 Validation

Afin de valider notre approche, nous avons besoin d’'une méthode de référence. Si la fonction de
diffusion St est exactement connue, la méthode décrite dans la partie 3.3.2 peut de nouveau étre utili-
sée, en effectuant seulement quelques petites modifications sur I'implémentation du noyau Doppler
et la détermination de l'intervalle réduit d’intégration.

Nous avons réalisé nos tests sur la section de capture radiative de 238 en utilisant des fonctions
X sous la forme décrite par 1’équation 3.101. La fonction St est alors donnée par "équation 3.105, ce
qui permet d’utiliser simplement la méthode de référence. Nous ne cherchons pas ici a effectuer une
modélisation physique précise de la réalité, mais seulement & démontrer la validité de notre méthode
de calcul. Nous avons donc simplement considéré les facteurs x, de I'équation 3.101 comme des
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parameétres d’entrée indépendants les uns des autres. Cela nous a permis de réaliser nos tests sans
nous préoccuper de la forme précise a donner a la distribution des fréquences de vibration dans le
solide. Du point de vue de la difficulté des calculs, cela ne change pas grand chose et nous pouvons
donc utiliser ces formes de x pour valider notre méthode.

Les calculs des sections efficaces ont été effectués en chacun des points d’énergie de la grille four-
nie par notre méthode, jusqu’a 100 eV. Comme précédemment trois indicateurs ont été utilisés pour
comparer les résultats des calculs a la référence. L'indicateur 1 est le maximum des valeurs absolues
des différences relatives par rapport au résultat de référence sur I'ensemble des points d’énergie, 1'in-
dicateur 2 est leur moyenne et I'indicateur 3 est la différence relative entre les intégrales des sections
efficaces (avec un poids en 1/E) pour notre méthode par rapport a la méthode de référence.

Premier cas

Pour commencer, nous avons effectué les calculs dans le cas ot les coefficients x,, sont nuls pour
n > 3, c’est-a-dire :
x(p,t) = exp (iRt — RkT, %) (3.133)

_ M/m _ 2
S(p,w) = MW exp(—e~/2) (3.134)

Cela correspond a la limite du modele dans le cas des faibles liaisons chimiques. On peut alors consi-
dérer que t — 0 dans x(p, t) [49] et donc négliger les termes " d’ordre supérieur ou égal a 3 dans
I’équation 3.101. L'équation 3.112 s’écrit alors :

et donc:

1 [(m+M)/m [+

o7 (E) = " VE oo(E,) exp < (E_E)2> dE, (3.135)

E\l 4nkTr  Jw ~ 4RKT,s;

Si m est suffisamment petite devant M pour que 'on puisse considérer que (m + M) /m soit environ
égale a M/m, alors 1’équation ci-dessus est équivalente a I'équation 3.13, qui décrit 'effet Doppler
approché pour un gaz parfait, en remplacant la température thermodynamique T par la température
effective T,¢¢. On parle de modele du gaz parfait effectif.

Nous avons appliqué dans ce cas I'effet Doppler a la section de capture de 23U pour 50 K. D’apres
la référence [65], la température effective a 50 K du cristal 228UO, est T.rf = 110.2 K. La figure 3.14
présente les fonctions de diffusion St(p, E + R — E,) dans ce cas pour les modeles du gaz parfait
(courbe verte) et du gaz parfait effectif (courbe bleue) lorsque 1’énergie du neutron incident est E =
6.67 eV. La différence est sensible, ce qui souligne I'importance de ne pas se contenter du modele du
gaz parfait classique pour les solides a faibles températures.

La table 3.9 présente les résultats du calcul GAIA effectué entre 10> et 100 eV sur 28U. Sur
cet intervalle d’énergie, la grille finale contient 17 919 points qui ont été générés en 18 s. Ce temps
de calcul est tout-a-fait raisonnable. L'indicateur 1 est légérement au-dessus de la valeur requise de
0.1 %, mais cette erreur maximale n’est atteinte qu’en un seul point de la grille, comme nous pouvons
le voir sur la figure 3.13. De plus, les deux autres indicateurs sont largement en dessous de 0.1 %. La
méthode donne donc des résultats satisfaisants.

Deuxiéme cas

Nous avons ensuite voulu tester notre méthode, toujours pour le cristal UO, a 50 K, mais avec
une représentation un peu plus réaliste. Nous avons a nouveau utilisé une fonction x qui prend la
forme donnée par I'équation 3.101, mais avec plus de coefficients x, non nuls. Pour estimer la valeur
des x;, nous avons utilisé le spectre des fréquences de vibration du cristal UO,, qui est donné dans la
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10* F— galcul avec laméthode GAIA-Fourier pour l'état soiide, précision 0.1% 4
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FIGURE 3.13 — Section de capture de 2381J dans le cristal UO, a 50 K, modele du gaz parfait effectif

TABLE 3.9 — Résultats du calcul GAIA sur 28U dans UO, a 50 K en utilisant le modéle du gaz parfait
effectif.

Méthode Calcul GAIA (modele du gaz parfait effectif)
Précision requise (%) 0.1
Indicateur 1 (%) 0.12
Indicateur 2 (%) 24 x107°
Indicateur 3 (%) 1.3 x 107
Temps de calcul 18 s

référence [65]. A 1'aide des formules 3.102, une intégration rapide nous a donné les approximations
suivantes :
x3 = 4.15 x 1074 eV?
x4 =115 x 1072 eV?
x5 =4.03 x 1077 eV*
X6 =1.62 x 108 eV®

(3.136)

Comme nous n’avions pas acces aux valeurs de f(¢), nous nous sommes contentés de I’approcher
par une fonction linéaire par morceau obtenue depuis un graphe. Les valeurs ci-dessus ne sont donc
que des approximations grossieres, cependant notre objectif ici n’est pas de calculer précisément
les sections efficaces pour le cristal UO, mais, plus modestement, de montrer que notre méthode
de calcul fonctionne. Ces approximations sont suffisantes pour cela. La valeur de la température
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effective étant donnée, nous prenons :
X2 = ZkTeff avec Teff =110.2K (3137)

Comme x5, x¢ et les x,, suivants sont trés petits, nous considérons que les x, sont nuls pourn > 5,
comme cela a été fait dans [63]. Nous supposons de plus que ¢ reste faible et nous effectuons donc un
développement limité de la deuxiéme intégrale apparaissant dans x(p,t) en nous limitant a 1’ordre
6. Finalement, nous prenons donc la fonction x définie par :

X(p, t) = exp (iRt — RkTefftz) |:1 + %(itﬁ +

Rxy . R%x2
%(zm + =52 (i) (3.138)

D’apres I'équation 3.105, la fonction de diffusion correspondante est :

1

S(p,w) = ———
w/47TkTeffR

1+ 3
12V2R(KT,57)3/2

exp(—62/2) Hs(€)

X4 X3
To6R( T2 ) ¥ 57eR(kT, 3 (O] (3139
Le développement limité d’ordre 6 effectué pour obtenir cette forme de x n’est en réalité acceptable
que si kT,¢¢ est petit devant R. Cela limite la validité physique de cette forme de la fonction de
diffusion aux énergies incidentes E grande devant, environ, 2.25 eV. En effet, pour de trés faibles
énergies E, S(p, w) a une forme qui n’est clairement pas acceptable, présentant des oscillations entre
de tres grandes valeurs, alternativement positives et négatives. Encore une fois, dans cette partie la
vraisemblance physique n’est pas notre priorité et nous effectuons donc nos tests entre 10> et 100 eV
malgré tout. La figure 3.14 montre la forme de cette fonction de diffusion St(p, E + R — E,) (courbe
rouge) pour E = 6.67 eV, avec celles correspondant aux modeles du gaz parfait et du gaz parfait
effectif. On constate que St devient légérement négative a un endroit, ce qui n’est évidemment pas
un comportement correct du point de vue de la physique, car R n’est pas suffisamment grande devant
kT,s¢. Cela mis a part, la principale différence avec le modele du gaz parfait effectif est que St n’est
plus symétrique autour de E.

Les résultats du calcul GAIA effectué entre 10> et 100 eV sur 28U sont présentés dans la table
3.10. La grille finale contient 24 703 points qui ont été générés en 226 s, ce qui est nettement plus long
que dans le cas du modéle du gaz parfait effectif. La méthode a en effet ici des difficultés a converger
aux faibles énergies, probablement a cause des valeurs extrémes prises par la fonction de diffusion.
Cependant le temps de calcul reste acceptable et les valeurs des trois indicateurs montrent que la
méthode permet d’atteindre la précision requise en tout point de la grille.

TABLE 3.10 — Résultats du calcul GAIA sur 28U dans UO; a 50 K en utilisant le modele du cristal a
symétrie cubique.

Méthode Calcul GAIA (modeéle du cristal a symétrie cubique)
Précision requise (%) 0.1
Indicateur 1 (%) 7.9 %1073
Indicateur 2 (%) 6.0 x 107°
Indicateur 3 (%) 1.1 x 1010
Temps de calcul 226's

Afin d’illustrer les différences dues a l'utilisation des différents modeles, la figure 3.15 présente
la section de capture de 233U autour de la résonance a 6.67 eV, pour le modele du gaz parfait simple
calculé avec la méthode de la partie 3.4 (courbe verte), le modéle du gaz parfait effectif (courbe bleue)
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FIGURE 3.14 — Fonctions de diffusion pour différents modeles dans 233U a 50 K pour E = 6.67 eV

et le modele cristallin que nous avons présenté ici (courbe rouge). On constate que ce dernier modele
décale légerement le pic de résonance.

En conclusion, la méthode que nous avons présentée dans cette partie permet de calculer 1'effet
Doppler dans le cas ot les neutrons sont absorbés par de la matiére condensée. Cette méthode est
similaire a celle qui a été développée dans la partie 3.4, ce qui montre sa généralité.

3.6 Sections efficaces définies hors du domaine des résonances résolues

Pour terminer, disons quelques mots sur le cas ot1 I'intervalle [a,b], sur lequel la section efficace oy
a 0 K est non-nulle, n’est pas dans le domaine des résonances résolues. Les méthodes que nous avons
présentées au cours de ce chapitre sont principalement utiles lorsque la section a 0 K varie brutale-
ment, c’est-a-dire pres des résonances. En dehors du domaine des résonances résolues, cette section
est beaucoup plus lisse, ce qui justifie I'emploi de méthodes d’intégration plus simples. Si l'intervalle
[a,b] n'est pas dans le domaine résolu, il reste deux possibilités : il peut étre dans le domaine des
résonances non-résolues ou dans celui du continuum. Notons que oy peut également étre une sec-
tion complémentaire, dont l'intervalle de définition peut alors couper plusieurs domaines d’énergie.
Cependant, si les sections sont données par des fichiers évalués au format ENDF, le cas des sections
complémentaires est formellement identique a celui des sections définies dans le domaine du conti-
nuum.

3.6.1 Sections efficaces définies dans le domaine des résonances non-résolues

Commengons par le cas ot la section ¢p a laquelle nous voulons appliquer 1'effet Doppler a un
intervalle [a,b] de définition dans le domaine des résonances non-résolues. La premiére remarque
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FIGURE 3.15 — Section de capture de 238(J dans le cristal UO, a 50 K autour de la résonance a E = 6.67
eV

est que ce domaine correspond a des énergies élevées pour le neutron incident, il n’est donc pas
nécessaire de considérer l'influence des liaisons chimiques sur l'effet Doppler. Le modéle du gaz
parfait est alors une trés bonne approximation (éventuellement avec une température effective) et
nous nous en contenterons.

Dans ce domaine d’énergie, 0y est une fonction régulieére de I'énergie sur [a, b] et nous pouvons
donc lui appliquer la méthode GAIA - Fourier décrite dans la partie 3.4 sans aucun probleme. Ce-
pendant, dans notre cas, nous nous contentons de reconstruire des sections efficaces moyennées sur
des petits intervalles d’énergie (cf. partie 1.13). Etant donnés une énergie E et un intervalle de largeur
0 < E, contenant beaucoup de résonances, la section moyenne a 0 K est définie par :

1 E+6/2 " 4E"
o09) (E) = = oo(E") dE 3.140
@) B =5 [ alE) .140)
Lorsque la température du milieu est portée a T, nous nous intéressons de méme a la moyenne de or
autourde E :

1 E+6/2 , ,
(or) (E) = 5 Je o or(E") dE (3.141)
En utilisant I'équation 3.11 et en inversant les intégrales, il vient :
1 +00 E+6/2 1 , ,
B =5 [ VEaE) /E_M h(EE) dE' dE, (3.142)
avec
2 2
h(E',E,) = ﬁ [e—“(@—ﬁr) — e (VEHVE) (3.143)
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Commencons par calculer l'intégrale intérieure (sur E’). La fonction inverse variant lentement et ¢
étant petit devant E, le facteur £, peut étre pris égal a ¢+ et sorti de I'intégrale. Ensuite, nous savons
que la fonction h(E', E,) est négligeable dés que E’ est trop éloigné de E,, plus précisément :

E' ¢ [(@—%>z,<\/§+ 5%)2] = |W(E,E)| < 1 (3.144)

avec N = 4. E' et E, jouent ici des roles symétriques. Comme E' varieentre E —6/2 et E+5/2,celaa
pour conséquence que le domaine d’intégration de l'intégrale extérieure (sur E,) peut étre réduit de
[0, +00] & [Ared, breq) avec :

2 2
ta = (VEZ072- ) et b= (VERO72+ L) (3.145)
Va Va

Nous avons donc :

bye E+6/2
(o) (B) ~+ [ VEr oy () W(E'E,) dE' dE, (3.146)
6 Ja,, E E-6/2

Pour aller plus loin, il faut estimer le facteur % N Sa valeur est d’autant plus grande que T est élevée.
Si on prend une forte valeur de T, mettons 1000 K, et un noyau tel que A = 200, on a f ~ 8 x 1072

eVl/2 O, I'énergie E étant dans le domaine non-résolu, elle est au moins de 1’ordre du keV. Nous
pouvons donc négliger % devant \/E, mais aussi vE’ et \/E, qui en sont proches. La longueur

caractéristique des variations de h(E’, E,) en fonction de E’ pour E, fixé est donc :

L(E) = <\/E+ \%)2 — <\/E — 5%)2 A 4N\/§ A 4N\/E (3.147)

Le facteur Y Jz est suffisamment petit devant v/E pour que 1’on puisse choisir un ¢ qui soit a la fois
petit par rapport a E et grand par rapport a L(E). Avec un tel §, nous avons donc :

E+6/2
/ W(E'E,) dE' ~ / ) dE' = VE, (3.148)
E—6/2
Ensuite :
tg ~E—5/2 et by =E+6/2 (3.149)

Si on suppose enfin que £ ~ 1, ce qui est raisonnable dans le domaine non-résolu, nous obtenons :
E

1 [E+6/2
<(7T> (E) ~ g Uo(Er) dEr = <0’0> (E) (3150)
E-5/2
Cela montre que dans le domaine des résonances non-résolues, les sections efficaces moyennes sont
invariantes par effet Doppler. Il n’est donc pas utile de résoudre 1’équation Doppler 3.11 dans ce cas.

3.6.2 Sections efficaces définies dans le domaine du continuum et sections complémen-
taires

Les fichiers évalués au format ENDEF, qui sont les seuls a notre disposition actuellement, utilisent
le méme formalisme pour les sections efficaces dont le domaine de définition est dans le continuum
et pour les sections complémentaires, voire pour les sections a énergie thermique (domaine en 1/v)
pour les plus anciennes évaluations. Toutes ces sections sont stockées dans le fichier MF 3 sous la
forme de tableaux (E;, 0;), ot 0; = o(E;). Entre les points de son tableau, une section efficace peut
étre reconstruite a toute énergie en utilisant une loi d’interpolation fournie par le fichier.
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Ce formalisme permet de stocker des sections discontinues en rentrant des énergies égales sur
deux points adjacents. Il n’est donc pas possible d’appliquer directement la méthode GAIA - Fou-
rier, qui nécessite des sections continues, pour calculer 1’effet Doppler dans ce cas. Sur un intervalle
[Ei, Ei+1] donné, avec E; < E; 1, les sections sont continues et nous pourrions donc envisager d’ap-
pliquer GAIA - Fourier sur chacun de ces intervalles indépendamment. Cela ne semble pas optimal
du point de vue du temps de calcul.

Néanmoins, les lois d’interpolation disponibles sont assez simples. Il y en a quatre :

— loi LINLIN : ¢(E) varie linéairement en E

— 10i LINLOG : In(c(E)) varie linéairement en E

— loi LOGLIN : ¢(E) varie linéairement en In(E)

- 10i LOGLOG : In(c(E)) varie linéairement en In(E)

Dans le cas de la loi LINLIN, 1’équation Doppler 3.11 pour le gaz parfait admet une solution analy-
tique. Nous I’avons utilisée pour le calcul de I'effet Doppler dans cette situation. Il s’agit tout simple-
ment de l'algorithme SIGMA1 qui a été présenté dans la partie 3.2.4. Quant aux autres lois d’inter-
polation, les variations de sections efficaces associées sont suffisamment lisses pour que 'on puisse
calculer efficacement 1’équation 3.11 en utilisant un algorithme d’intégration automatique classique
(cf. partie 3.3.1). Lors de I'implémentation dans GAIA, des tests ont été réalisés, mais ils n’ont que
peu d’intérét et leurs résultats ne seront pas donnés ici.

Notons que seul le cas du gaz parfait a été traité pour ce type de sections efficaces. Cependant,
dans le continuum (qui correspond aux hautes énergies), il n’est évidemment pas utile de modéliser
I'état solide ou liquide des noyaux cibles. De plus, les principales sections concernées par la prise en
compte des liaisons chimiques (capture et fission) ne sont usuellement pas données sous forme de
sections complémentaires avant le domaine du continuum.
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Chapitre 4

Sections efficaces différentielles

Considérons un flux de F particules par unités de surface et de temps arrivant sur N, noyaux
cibles avec une énergie E. Un certain nombre de ces particules incidentes va réagir avec les cibles,
ce nombre étant quantifié, comme on I'a vu dans le chapitre 1, par la section efficace associée a la
réaction correspondante. On peut souhaiter disposer d'une information plus précise et se demander
combien parmi ces réactions vont envoyer un produit dans une zone angulaire Q) autour d’un angle
solide (). La section efficace différentielle angula1re G (E, Q1) permet de mesurer ce nombre par unité
de temps, que nous notons dn. Nous rappelons ici sa def1mt10n donnée par la relation 1.3 :

do

dn:FNCdQ

(E,Q) dQ (4.1)

De la méme fagon, on peut définir une section efficace double-différentielle dQ 2= (E, E/, Q)) permettant
de mesurer le nombre d?n de réactions par unité de temps dont un produit sera envoyé dans la zone
angulaire d(), avec une énergie comprise entre E’ et E' + dE’ :

d2c

2,
' =FNe Godp

(E,E,Q)dQ dE'’ 4.2)
Pour ce qui est des unités, o s’exprime en b, () en sr, F en b=ls ! E'eneV dnetd*nens!etN.
est sans dimension. Pour éviter toute confusion, on appellera section efficace primaire la section non-
différentielle o (E). Cette section ne dépend ni de I’angle solide () dans lequel est émis le produit, ni de
son énergie d’émission E’. Les symboles % apparaissant dans les notations des sections différentielles
ne sont donc pas des dérivées au sens mathématique du terme, mais ces notations sont cependant
justifiées par les relations reliant section primaire et sections différentielles :

o(E) = jg(E Q) dQ (4.3)
//deE, (E,E/,Q) dO0 dE’ (4.4)

Les intégrales portent sur I'ensemble des angles et énergies d’émission accessibles.

4,1 Sections efficaces différentielles a 0 K

4.1.1 Théorie
Formule de Blatt et Biedenharn

Blatt et Biedenharn ont développé une méthode permettant le calcul des sections efficaces diffé-
rentielles angulaires a partir des éléments de la matrice de collision U [67] et donc des parameétres
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de la matrice R. Pour ce faire, on considere la réaction nucléaire a + X — b 4 Y, ot une particule
incidente a (un neutron dans le cas qui nous intéresse) interagit avec un noyau X pour former une
particule b et un noyau Y. La paire de particules initiale « est donc (a, X) et la paire finale a’ est (b, Y).
On se place dans le référentiel du centre de masse et on note avec I'exposant * les quantités dans ce
référentiel. La particule 2 a une énergie incidente E* et la particule b est émise avec un angle 6* par
rapport a la direction de a. L’angle solide correspondant est noté (2*.

Dans le chapitre 1, nous avons montré que cette section différentielle angulaire était donnée par
I’équation 1.111, qui avait été obtenue dans le référentiel du centre de masse et qui s’écrit désormais,
avec nos nouvelles notations :

dO’,X,,X/ " o 1
o B = i nen 1

Z |~Atx’s’v’,zxsv(E*/ Q*)|2 (45)

s, s’ v’

olt Aygy a5y (E*, %) est 'amplitude de ’onde émise avec un spin s’ et une projection v du spin sur
un axe donné lorsque 1’onde incidente a un spin s de projection v. Cette quantité peut s’exprimer en
fonction des éléments de la matrice U. L'article de Blatt et Biedenharn montre comment obtenir cette
expression en utilisant les développements asymptotiques des ondes incidentes et émises. Voici sa
forme finale :

Aa’s’v’,asv(E*/ Q* \/> Z Z 2l +1 ll . (SlUOUM) (S I'v ,UM) (50(/5/1/,“51 - ll

als'l! asl) Yl/’(Q/)

0( ] 4

(4.6)
ou les le,;/ sont les harmoniques sphériques usuelles et les (slvm|]M) sont les éléments de la matrice
de passage de la représentation (aslvm) a la représentation (asIJM) des canaux. La somme sur !
doit respecter les régles de sélection des nombres quantiques, donc [ varie entre |J —s| et ] + s (de
méme pour !’ qui est le moment angulaire relatif du canal de sortie). La projection de ! sur 'axe de
progression de 1'onde incidente est m = 0 car nous sommes dans le référentiel du centre de masse, la
projection de I’ sur ce méme axe est m’.Ona M = m +v et M = m’ + v/ donc les valeurs de M et m’
sont fixées, c’est pourquoi on ne somme pas sur ces quantités. Enfin, nous sommes dans le cas ot1 a
est un neutron, donc il n'y a pas d’interaction de Coulomb dans la paire de réactifs (w,; = O)

La dépendance en énergie E* de I'équation précédente est contenue dans les éléments Ua 11 st U
s’expriment en fonction de la matrice R via 'équation 1.89. L'exposant * portant sur U 1nd1que que
les parametres E} et -} . intervenant dans sa définition doivent étre exprimés dans le référentiel du
centre de masse. Nous connaissons en pratique ces parametres dans le référentiel du laboratoire ot
le noyau est ici considéré immobile, c’est-a-dire avec une température de 0 K. Comme nous 1’avons
déja indiqué dans le préambule du chapitre 2, la matrice U est inchangée si I’on passe a la fois les
parametres E, et v, . et I’énergie du systéme E dans le référentiel du laboratoire :

] _ *
ua’s’l’,asl(E) - uoc s, (xsl(E ) (4-7)

On peut donc exprimer 'amplitude A, /¢, 45, €n fonction de 1’énergie cinétique E du neutron incident
dans le référentiel du laboratoire :

\F /
Z S V2T i (SO M) (ST [TM) (8t = Uy g ) Yo ()

(X l 4
(4.8)
A partir de cette expression, il est possible d’utiliser I’équation 4.5 pour obtenir la section différentielle
sous la forme d’une somme de polynomes de Legendre En exp101tant les symetrles pour sunphﬁer

Azx shy! asv(E Q*

au maximum l’expression, notamment l'invariance de & d
s’écrit [18] :

dU—a,oc/
dQ*

(E, Q) Z Braw (E)PrL ( cos(@*)) 4.9)
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ott P, est le polyndme de Legendre de degré L et les coefficients By, (E) sont donnés par la relation :

1 1
Braw (E) = 452 Z 2 Z Z Z (2L +1)(2L+1)

& JiJa er=(alis1)1) cj=(a'lis}]1) ca=(alxs2)2) ch=(a'l}s5]>)

X C{fslz;sg Czjfszl;sfz Dzﬁﬂ?sgzzszzgsfz Re [(‘Scl,cﬁ - ucllci)(‘scw’z N u:z,cg)] (4.10)
Dans cette formule les sommes }; portent sur tous les groupes de spin Ji (la parité 77, associée est
implicite) pour lesquels des canaux existent. Les sommes ), _(4,5,j,) Portent sur les canaux d’entrée
cx appartenant au groupe de spin Ji : ce sont en réalité des sommes sur les Iy et s qui vérifient la
somme vectorielle Jy = [x 4 sx. De méme pour les sommes L) =(a'lLs, Jy), NS les c;, sont alors des
canaux de sortie. ujz,cg est une notation qui désigne le complexe conjugué de U, ;. Enfin les facteurs

AT St T LiJa
géométriques Clkskl,’(sf( et D11511151 Lsalls)

par les relations suivantes :

ne dépendent pas du type de particules en jeu et sont donnés

Clng = /@l + 1)L +1) 2J+1) Al hs1) Allihsh) (@11)
Dzﬁﬂfsgzngs; = (2L +1)A2(J1JoL) A*(LIL) A2(LILL) w(ly JilaJa; s1L) w(I; 1l J; 8| L)
L nl(—=1)" n'1(=1)"
ra (=1)517° 4.12
Py T (A vy I ey 3 T ey T e R
Les entiers n et n’ sont définis par :
2n=L+1+1 et 2n' = L+11+1 (4.13)

Cela implique que les deux entiers L 4 I; + I, et L 4 I] + I} doivent étre pairs. Si ce n’est pas le cas,
D est nul. Le terme A(abc) contient une regle de sélection implicite sur les 3 nombres a, b et ¢ : si
la somme vectorielle 2 = b + ¢ nest pas satisfaite alors A(abc) = 0. Cette somme est satisfaite si et
seulement si 2 est du méme type (entier ou demi-entier) que b+ cet |b — c| < a < b+ c. Si la somme
vectorielle est satisfaite, alors :

(a+b—c)l(a—b+c)! (—a+b+c)!

& (abe) = (atbtctl) (419
Enfin la quantité w est définie par :
Knax )kl (4 1)
w(hjil2)2;s1L) = k:kme (k— (& (+ ]1)+ s1))! (k _((12 + )]2 +51))!
1
=+ D) (k—(h+2+L)
1 (4.15)

X
(h+h+b+—k)! (h+Lh+s1+L—k)! (b+]i+s+L—k)!

Les bornes ki, et kjuqax sont prises de fagon a ce qu’aucun argument entrant dans une factorielle ne
soit négatif. C’est-a-dire que 'on pose :

kpin =max{(l1 +J1 +s1), (b + o +s1), (L +L+L),(i+]+L)}

kmax - mln{(l1 + ]1 + 12 + ]2), (ll + ]2 +s51+ L)’ (12 + ]1 +s1+ L)} (416)

La somme sur L intervenant dans le développement en polyndomes de Legendre (équation 4.9)
s’étend en théorie de zéro a l'infini. Cependant grace aux regles de sélection, les termes By, s’an-
nulent rapidement. En effet, D = 0 si une des sommes vectorielles L = [; 4+, ou L = J; + Jo n’est pas
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satisfaite, cela implique que pour avoir D # Oil fautque L <I; + I et L < J; + J,. Si on note /4, et
Jmax les plus grandes valeurs de [ et ], respectivement, pour lesquelles des canaux sont définis, alors
les termes B, sont nuls pour L > Lyx 00 Lygxy = min{2Jax, 2lmax }-

A Taide de la théorie de la matrice R, nous pouvons ensuite exprimer U en fonction des para-
metres E, et 7y, .. Blatt et Biedenharn donnent ensuite une version tres simplifiée de cette formule
pour le cas d'une résonance unique. Lustig [68] généralise légeérement cette approche notamment
en considérant un déphasage ¢, qui peut étre une fonction quelconque et pas seulement du type
déphasage de diffusion sur sphere dure.

L'équation 4.9 donne la section efficace différentielle angulaire en fonction de 'angle 6* de la
particule émise dans le référentiel du centre de masse. Pour qu’elle soit totalement utile en pratique,
il nous reste a exprimer cet angle en fonction de 6, 'angle dans le référentiel du laboratoire, ot le
noyau est fixe, qui sera celui observé expérimentalement. Apres quelques calculs, on trouve cette
relation en fonction des masses m de la particule a, M du noyau cible X, m3 de la particule b et m4 du
noyau produit Y :

cos (0%) = —~——= £ sin?(6) + cos(f))\/l - m EE* sin?() (4.17)

oul E} est I’énergie cinétique de b, qui est donnée en fonction du gain d’énergie Q de la réaction dans
le référentiel du centre de masse (cf. équation 2.25) :

my M
E; = E 4.18
; m3+m4<m+M +Q> (4.18)
Enfin, on passe de d‘g* a j—g en utilisant le ]acoblen s qu1 se calcule en différenciant 1’équation
précédente :
* * L+ i L cos(26)
aQ dcos(6*) 2/mm3 E m+M)ZEZ
10 = 4 o = A\ B COS - (4.19)
cos(6) m+ \/1 — m"i"}& 7 g Sin ()

La section efficace dans le référentiel du laboratoire pour un noyau fixe, a 0 K, est finalement :

Aoy dcos(0%) doy
dQ dcos(f) dO*

(E,cosf) = (E,cos 6%) (4.20)

Format ENDF

Avec les formules que nous venons d’introduire, il est en théorie possible de calculer, dans le
domaine résolu, les sections efficaces différentielles a 0 K en fonction des parametres de résonances
donnés dans le fichier MF 2 des évaluations au format ENDEF. En revanche, dans le domaine non-
résolu, nous ne disposons que des parametres moyens, ce qui ne permet pas de réaliser ce calcul.
En pratique, méme dans le domaine résolu, les cas d’applications de ce calcul sont restreints aux
formalismes LRU =1 et LRF = 7 (R-Matrix Limited), et LRU = 1 et LRF = 3 ("Reich-Moore") du format
ENDF. Dans ce dernier cas, 1’évaluateur doit avoir explicitement indiqué que les paramétres sont
suffisamment précis pour cela.

Si le formalisme utilisé dans le fichier MF 2 permet le calcul des sections différentielles angulaires
a partir des parameétres de résonance, nous ne pouvons évidemment obtenir ces sections que pour les
réactions traitées avec la matrice R. Dans le cas du formalisme LRF = 3, il y en a trois : la diffusion élas-
tique, la fission et la capture radiative. Comme ce formalisme utilise ’approximation Reich-Moore,
les parameétres de résonance pour la capture correspondent a une somme sur tous les canaux conte-
nant un photon. Ces parametres ne peuvent donc pas étre utilisés dans 1’équation 4.10. Dans le cas
de la fission, nous avons vu dans la partie 1.10 que les parameétres de résonance correspondent non
pas a des canaux de sortie décrivant physiquement une paire de produits, mais a des "canaux de col"
décrivant un état transitoire avant la séparation effective du noyau en deux fragments. Comme ces
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"canaux de col" ne dépendent pas du type de fragments formés (ni donc de leurs distributions angu-
laires), les parametres associés ne permettent pas d’obtenir des sections différentielles. Finalement,
le formalisme LRF = 3 ne permet de calculer que la section efficace différentielle de diffusion élas-
tique. Les mémes restrictions s’appliquent au formalisme LRF = 7 pour la fission et, si nous utilisons
I"approximation Reich-Moore, pour la capture radiative.

Afin de pouvoir néanmoins disposer de sections différentielles, d"une part pour les réactions non
traitées par les formalismes LRF = 3 ou 7 et, d’autre part, en dehors des intervalles d’énergie cou-
verts par ces formalismes, le format ENDF fournit deux fichiers, nommés MF 4 et MF 6. Le fichier
MF 4 contient les distributions angulaires f(E, ). La quantité f(E, u) du est définie comme étant la
probabilité qu’une particule incidente d’énergie E produise apres réaction une particule émise dans
l'intervalle dy autour d’un angle 6, avec yt = cos 6. f(E, u) étant une densité de probabilité, on a:

1
| fEwan =1 (4.21)

Une variation infinitésimale d’angle solide s’écrit d() = dudi et les sections différentielles angulaires
sont invariantes par rotation azimutale. La relation entre section efficace différentielle et section effi-
cace primaire est donc :

1d
27 /_1 d‘;(E,y)d‘u =0o(E) (4.22)

L’expression des distributions angulaires est donc :

FE ) = (f(gj;(aw 423)

D’aprés 1’équation 4.9, il existe donc un ensemble de coefficients a; tels que :

FEw =L a By () (4.24)

L

Le fichier MF 4 fournit soit ces coefficients a;, sous la forme d’une table en fonction de I'énergie, soit
directement les distributions f(E, ), sous la forme d’une double table en fonction de E et de j.
Pour les cas ot les variations en énergie et en angle de la section efficace sont couplées, le ma-
nuel ENDF recommande d’utiliser le fichier MF 6 au lieu du MF 4. Ce nouveau fichier contient des
distributions croisées angle-énergie f(E, E/, u). Leur définition est analogue a celle des distributions
angulaires : f(E,E’, u) dE'dy est la probabilité qu'une particule incidente d’énergie E produise une
particule émise avec 1’énergie E’ dans la zone dy autour de I’angle 6. Intégrer f(E, E’, 1) sur toutes les

énergies E’ accessibles donne f(E, i) et par suite g—‘;. L'utilisation directe de f(E, E/, ) donne quant a

elle accés aux sections double-différentielles % a0k

4.1.2 Implémentation dans GAIA

Dans GAIA, nous avons créé une classe d’objets appelée DIFFERENTIALXSRANGE pour réaliser
le calcul des sections différentielles angulaires pour une énergie incidente et un angle d’émission
donnés. L’angle de la particule émise peut étre spécifié, au choix, dans le référentiel du laboratoire
ou dans celui du centre de masse. La classe DIFFERENTIALXSRANGE est abstraite, ce qui signifie
qu’elle contient une structure permettant de créer des classes dérivées dans lesquelles le calcul des
sections efficaces différentielles sera effectivement implémenté.

La premiere de ces classes dérivées est nommée DIFFERENTIALXSRANGE_ANGULARDIST et
permet le calcul des sections différentielles angulaires a partir des distributions angulaires contenues
dans les fichers MF 4 et MF 6 du format ENDEF. Dans le cas de MF 6, il faut intégrer sur 'énergie de
la particule émise pour obtenir ces distributions angulaires.
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Nous avons implémenté la reconstruction des sections efficaces différentielles angulaires a partir
des parametres de la matrice R dans les objets d'une autre classe dérivée que nous avons appelée
DIFFERENTIALXSRANGE_RMATRIX. Pour cela, nous avons utilisé la formule de Blatt et Bieden-
harn (équation 4.10). Les sections différentielles s’obtiennent donc en fonction des éléments de la ma-
trice de collision U. Comme pour la reconstruction des sections primaires, ces éléments sont calculés
par les objets de la classe SPINGROUP, qui a été présentée dans la partie 2.2. Cela nous permet de
traiter avec le méme objet les cas ot1 les parametres sont donnés avec les formalismes de ENDF LRF
=3 et LRF =7 (dans ce dernier cas, avec approximation Reich-Moore ou non). Un objet DIFFEREN-
TIALXSRANGE_RMATRIX contient plusieurs objets SPINGROUP, un pour chacune des valeurs |
pour lesquelles des parametres sont définis. Comme nous ’avons déja mentionné dans la partie 2.2,
les différents canaux ouverts sont représentés par des objets de la classe CHANNEL, qui sont conte-
nus dans les objets SPINGROUP, et qui contiennent a leur tour des objets PARTICLEPAIR permettant
de décrire les paires de particules mises en jeu.

Enfin, de maniere similaire a ce que nous avons fait pour les sections primaires, nous avons créé
une classe DIFFERENTIAL_CROSS_SECTIONS pour contenir tous les DIFFERENTIALXSRANGE
correspondant aux sections différentielles angulaires pour les différents domaines d’énergie et les
différentes réactions.

4.1.3 Validation

Afin de valider notre implémentation du calcul des sections efficaces différentielles angulaires a
partir des parametres de la matrice R, nous avons comparé les résultats de GAIA a ceux de NJOY 2012
pour les trois évaluations utilisant le nouveau formalisme LRU = 1 et LRF = 7 dont nous disposons.
1l s’agit de I’évaluation du %Cl de la bibliotheque ENDF/B.VIL1 et de celles du *°Fe et du °O que
nous a fournies Luiz Leal. Avec NJOY 2012, les sections différentielles ont été reconstruites a partir
des distributions angulaires fournies dans les fichiers MF 4 ou MF 6. Comme nous ne possédons pas
la licence pour NJOY 2012, nous avons a nouveau utilisé les résultats obtenus par Luiz Leal qui a
calculé les sections efficaces différentielles avec ce code, pour une précision demandée de 0.1 %.

Dans chaque cas les sections efficaces différentielles angulaires ont été calculées dans le référentiel
du laboratoire, sur tout I'intervalle d’énergie et pour sept angles différents : = 0°, 30°, 60°, 90°, 120°,
150° et 180°. Tous ces angles sont définis dans le référentiel du laboratoire. Pour pouvoir comparer
nos résultats a ceux obtenus par NJOY 2012, nous avons utilisé trois indicateurs, semblables & ceux
décrits dans la partie 2.5 1.

Cas du °Fe : Dans cette évaluation, trois réactions sont traitées en utilisant la matrice R : la dif-
fusion élastique, la premiere diffusion inélastique et la capture radiative. Comme 1’approximation
Reich-Moore est appliquée, on ne peut pas calculer la section efficace différentielle angulaire de la
capture a l’aide des parametres de résonance fournis. GAIA n’a donc été utilisé que pour les sections
différentielles de diffusions élastique et inélastique (sur le premier niveau excité).

La table 4.1 montre les valeurs des trois indicateurs dans les cas de ces deux réactions, pour cha-
cune des valeurs prises par 1’angle d’émission. Comme nous pouvons le constater, ces résultats sont
trés satisfaisants, les indicateurs ayant des valeurs proches de zéro. Seul I'indicateur 1 dépasse légere-
ment le seuil de 0.1 % et ce, dans le seul cas de ’angle d’émission de 180° pour la diffusion élastique.

1. Pour rappel, I'indicateur 1 est le maximum sur toutes les énergies des valeurs absolues des différences relatives entre
les sections différentielles calculées avec les deux codes, pour un angle et une réaction fixés. L'indicateur 2 est la moyenne
relativement a I'énergie de ces valeurs absolues. Enfin I'indicateur 3 porte sur les sections intégrées : c’est la différence

relative entre les intégrales sur 'énergie des sections différentielles pondérées par un flux ¢(E) = 1/E, c’est-a-dire la
GAIA doNJoY

crra . di
différence relative entre Ug;f et {’ﬁf ,avec :

dont _ [do 1
du  J du E

dE/ / % dE (4.25)
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La section efficace différentielle en fonction de 1’énergie est tracée pour ce cas sur la figure 4.1 : on
voit que l'erreur maximale ne dépasse en réalité le seuil de 0.1 % qu’en un seul point d’énergie, qui
correspond de plus a une section trés faible (inférieure & 10~7 b.rad~!). Nous pouvons donc conclure
que, dans le cas du *°Fe, I'approche de GAIA est validée.

TABLE 4.1 — Résultats des comparaisons GAIA / NJOY 2012 pour les sections efficaces différentielles
a0 K du *°Fe

Réaction et angle Indicateur 1 | Indicateur 2 | Indicateur 3
Elastique, 6 =0° | 1.3x1072% | 1.6 X 107> % | 55x 107° %
Elastique, 0 =30° | 32x1073% | 1.4x107°% | 5.6 x 107° %
Flastique, 0 = 60° | 2.3x10°%% | 14x107°% | 58 x 107° %
Elastique, 8 =90° | 1.7x1073% | 1.5x107°% | 5.9 x 107° %
Elastique, = 120° | 1.7 x 103 % | 1.3x107°% | 59 x 107° %
Elastique, 0 = 150° | 2.7 x 1073 % | 1.3x 1075 % | 6.0 x 107% %
Elastique, 6 = 180° 0.35 % 28%x105% | 6.0x107% %
Inélastique, 0 =0° [ 27x10°% | 22x10°% | 63 x 107 °%
Inélastique, 6 =30° | 1.5x 1074 % | 1.3 x 107 % | 7.0 x 107° %
Inélastique, = 60° | 59x 1075 % | 1.1 x 1072 % | 6.9 x 107° %
Inélastique, 6 =90° | 1.9 x 1074 % | 1.1 x 107> % | 6.4 x 107° %
Inélastique, 6 = 120° | 6.2 x 1074 % | 1.1 x 107> % | 6.3 x 107° %
Inélastique, 0 = 150° | 6.7 x 1074 % | 1.3 x107°% | 6.4 x 107 %
Inélastique, 6 = 180° | 39 x 1072 % | 24 x 107> % | 6.5 x 107° %

Cas du 0O :

Ici, outre la diffusion élastique et la capture radiative, la réaction d’émission d’une

particule « est traitée par la matrice R. Il s’agit de la réaction d’émission qui laisse le noyau résiduel
sur son état stable : on la note (n,). A nouveau, I'évaluation utilise I"approximation Reich-Moore
et le calcul des sections efficaces différentielles angulaires par GAIA ne sera effectué que pour les
réactions de diffusion élastique et d’émission de «.

Apres un premier calcul, la section différentielle (n,«) était légerement différente pour GAIA et
NJOY 2012, avec un indicateur 2 de ’ordre de 1072 %. La partie gauche de la figure 4.2 montre les sec-
tions différentielles que nous avions obtenues, ainsi que leur différence relative. Apres investigations,
nous nous sommes aper¢u que le fichier ENDF contenait deux valeurs légerement différentes pour la
valeur de Q associée a cette réaction. Nous avons donc modifié ce fichier pour que les deux valeurs
soient identiques, avant de relancer les calculs. La partie droite de la figure 4.2 montre les sections
alors obtenues et leur différence relative. Il est net que cette manipulation a supprimé la principale
cause de différence entre GAIA et NJOY 2012. Encore une fois, cela montre que le format ENDF, et sa
stratégie de redondance de I'information, nécessite une sérieuse modernisation.

La table 4.2 présente les résultats, pour les trois indicateurs, obtenus en utilisant le fichier ENDF
modifié. L'accord entre les deux codes est alors trés bon pour la réaction (n,&). Dans le cas de la
diffusion élastique, 'indicateur 1 est légerement trop élevé, mais un examen attentif des données
montre que la valeur maximale n’est atteinte qu’en quelques points isolés et qu’elle n’est donc pas
significative. De plus, les valeurs des deux autre indicateurs sont, quant a elles, tres faibles. On peut
donc considérer que GAIA permet de retrouver les sections différentielles de 1°O avec une précision
satisfaisante.

Cas du ¥Cl: Nous terminons par le **Cl, pour lequel les sections efficaces différentielles ont été
calculées avec GAIA pour la diffusion élastique et la réaction d’émission d"un proton (n,p) (qui laisse
le noyau résiduel sur son état stable). Comme dans les deux cas précédents, la capture radiative est
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FIGURE 4.1 — Section efficace différentielle élastique a 0 K du *®Fe pour 6 = 180°, reconstruite par

GAIA et NJOY 2012

TABLE 4.2 — Résultats des comparaisons GAIA / NJOY 2012 pour les sections efficaces différentielles
40K du 'O, apres modification de la valeur de Q

Réaction et angle

Indicateur 1

Indicateur 2

Indicateur 3

Elastique, # =0° | 20x1072% | 20x107°% | 6.3 x 1077 %
Elastique, 8 = 30° | 20x 1072 % | 20x 10°% | 53 x 1077 %
Elastique, 0 = 60° | 2.6 x 1072 % [ 22 x107°% | 2.5 x 1077 %
Elastique, 0 = 90° | 24 x1072% [ 1.9x107°% | 1.4 x 1077 %
Flastique, 6 = 120° | 48 x 1072 % | 1.6 x 107° % | 3.5 x 1077 %
Elastique, § = 150° | 3.3 x 1072 % | 24 x107°% | 5.6 x 1077 %
Elastique, 0 = 180° 0.12 % 6.8x107°% | 63 x 1077 %

(na), 0 = 0° 41x1073% [ 27x107°% | 1.1 x 10 %
(n,x), 0 = 30° 21x107%% | 21x107°% | 1.1 x 107° %
(n,x), 0 = 60° 23x1074% [ 1.9x107°% | 9.4 x 107° %
(n,x), 0 = 90° 21x107%% | 1.8 x107°% | 1.4 x 107° %
(na), 0 =120° | 21x107%% | 1.6 x107°% | 1.1 x 107° %
(n,a), 6 = 150° 21x1074% | 1.7x107°% | 9.8 x 107° %
(n,a), 6 = 180° 22x1072% | 42x107°% | 1.0 x107° %
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FIGURE 4.2 — Section efficace différentielle (n,a) a 0 K du 'O pour 6 = 60°, reconstruite par GAIA et
NJOY 2012, a gauche avec les valeurs de Q originelles et a droite avec les valeurs homogénéisées.

traitée par la matrice R, mais avec 'approximation Reich-Moore, ce qui interdit de calculer la section
différentielle correspondante a partir des parametres de résonance.

Les valeurs des trois indicateurs sont donnés dans la table 4.3. On voit que ’accord entre GAIA et
NJOY 2012 est tout-a-fait correct pour la diffusion élastique, mais qu’il est nettement moins bon pour
la réaction (n,p). L'indicateur 1 est en effet trés proche de 0.1 % dans tous les cas et excede le seuil
dans 6 cas sur 7. Nous avons tracé la section différentielle (n,p) pour un angle de 120° sur la figure 4.3.
On y voit que 'accord entre GAIA et NJOY 2012 se dégrade a partir d’environ 5 x 10° eV. Cela étant,
les sections différentielles en jeu sont faibles et, de plus, les deux autres indicateurs ont des valeurs
satisfaisantes, surtout le troisieme. On peut donc penser qu’en pratique la différence entre les deux
codes sera tres peu sensible. On peut imaginer que les distributions angulaires de cette évaluations
ont été mesurées indépendamment des sections primaires, et qu’elles n’ont donc pas été générées a
partir des parametres de la matrice R. Cela permettrait d’expliquer le faible écart que 1’on observe.

Nous pouvons donc considérer que les tests du calcul dans GAIA des sections efficaces différen-
tielles angulaires a partir des parametres de résonance sont satisfaisants.
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TABLE 4.3 — Résultats des comparaisons GAIA / NJOY 2012 pour les sections efficaces différentielles

a 0K du*Cl

Difference relative [%] Section efficace différentielle [barn/steradian]

0.1

0.0

Réaction et angle

Indicateur 1

Indicateur 2

Indicateur 3

Elastique, 8§ =0° | 1.1x107%% [ 20x107° % | 6.6 x 107° %
Elastique, # = 30° | 1.1 x107°% [ 20 x 107°% | 54 x 107° %
Elastique, 0=60° | 14x10°% | 21x107°% | 26 x 107 %
Elastique, # = 90° | 1.2x107°% [ 1.9 x107°% | 1.5 x 107° %
Elastique, 0 = 120° | 72 x107°% | 1.7 x 107 % | 3.5 x 107° %
Elastique, § = 150° | 1.8 x 107°% | 2.3 x 107°% | 5.6 x 107° %
Elastique, & = 180° | 5.0 x 107°% | 5.0 x 107° % | 6.4 x 107° %

(n,p), 0 = 0° 0.11 % 1.6x1072% [ 71 x107° %
(n,p), 6 = 30° 0.12 % 1.7%x1072% | 7.2 x 107° %
(n,p), 0 = 60° 0.17 % 21x1072% | 7.2 x107° %
(n,p), 6 = 90° 40x1072% [ 29%x103% | 73 x107° %
(n,p), 0 = 120° 0.17 % 20x1072% | 74 x107° %
(n,p), 6 = 150° 0.12 % 1.6 x1072% | 7.5 x 107% %
(n,p), 6 = 180° 0.11 % 1.5%x1072% | 7.5 x 107° %

L calculs alvec GAIA

—— calculs avec NJOY 2012

—— Difference relative GAIA - NJOY 2012
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FIGURE 4.3 — Section efficace différentielle (n,p) & 0 K du 3*Cl pour 6 = 120°, reconstruite par GAIA

et NJOY 2012
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4.2 Effet Doppler sur les sections différentielles

4.2.1 Noyau de transfert
Equation générale

Lors de la diffusion de neutrons incidents d’énergie E sur des noyaux cibles immobiles, le nombre
de neutrons émis avec une énergie E’, a dE’ pres, dans 1’angle solide dQ) autour de () est proportionnel
au taux de réaction différentiel :

dZ(TO

/ _
F(E,E,Q) = vis

(E,E', Q) (4.26)

On considére maintenant la situation ot les cibles sont a la température T et sont donc soumises a
'agitation thermique. Comme dans le cas des sections primaires, le fait que le nombre de neutrons
émis, et donc le taux de réaction, ne dépende pas du référentiel considéré permet d’exprimer la sec-
tion de diffusion double-différentielle pour les noyaux cibles a T [69] :

d? 1
dQZZI(E’ EQ) =7 /(oo) v, o0(E) K(T,V, ") p(V) dV (4.27)

Dans I'équation précédente, 0y est la section efficace primaire a 0 K qui s’exprime en fonction de la vi-

tesse relative v, du neutron incident par rapport a la cible via l'énergie cinétique associée E, = 1mv?.

Les vitesses V des noyaux cibles sont distribuées selon la loi p(v) Enfin, K(7, 7, T/ estle noyau
de transfert, qui caractérise la dynamique des collisions. Cette quantité dépend de V mais aussi des
vitesses ¥ du neutron incident et 7' du neutron émis. Elle s’interprete comme la probabilité que le

neutron soit émis avec la vitesse ¥, sachant que la collision a eu lieu entre un neutron a 7 etun
noyau a 7 Le noyau de transfert est normalisé ainsi :

/( )K(?, V, 9 d7 =1 (4.28)

Par conséquent, 1'intégration de I'équation 4.27 sur I’ensemble des vitesses 7!, ’est-a-dire sur I'en-
semble des énergies E’ et des angles solides (), permet de retrouver 1'équation 3.4 qui décrit 1'effet
Doppler sur les sections primaires :

or(E) = 1 /( o oo (E)p(V) dV (4.29)

(%

Cela montre que 1'effet Doppler sur les sections primaires est indépendant de la dynamique des
collisions.

Cas des gaz parfaits

Si le matériel contenant les noyaux cibles est un gaz parfait, la distribution p(\_}) est une maxwel-

lienne : 32
p(V) = <ﬁ> e PV (4.30)

7T

Il est alors possible d’expliciter I'équation 4.27. Nous ne le ferons pas ici, le lecteur est renvoyé a la
référence [69] pour une dérivation ot la dépendance angulaire est traitée par décomposition sur une
base de polyndmes de Legendre, ou a la référence [71] pour une dérivation directe. Dans les deux
cas, les formules ont été obtenues en faisant 1’hypothese que la diffusion est élastique et isotrope
dans le référentiel du centre de masse. La deuxieme référence présente une méthode de calcul de

dZUT

1675 (E, E', Q) qui a été implémentée dans NJOY.
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4.2.2 Phénomene de upscattering

La distribution des vitesses 7' des neutrons émis est donnée par le noyau de transfert effectif :

1 d20'T
or(E) dQdE'

Ke(T, 7 = (E,E', Q) (4.31)

Si le noyau cible est immobile, le neutron incident perd nécessairement de 1’énergie lors de la
diffusion. L'énergie E’ du neutron apres diffusion est alors comprise entre «E et E, avec

2
y <ﬁ12> (4.32)

La distribution des E’ suit alors le noyau de transfert asymptotique [69] :

H(E — E')H(E' — aE)

Kas(E, E) = (1—a)E

(4.33)

ou H est la fonction de Heaviside.

Du fait de 'agitation thermique des cibles, le neutron incident peut en réalité gagner de l'éner-
gie cinétique lors de la collision. Ce phénomene est appelé le upscattering et est une manifestation
physique de I'effet Doppler sur les sections double-différentielles. Le noyau de transfert effectif peut
cependant encore étre approché par K, (E, E') a condition que la quantité de mouvement du noyau
cible soit négligeable devant celle du neutron incident. Pour les noyaux légers, cela arrive des que
I"énergie incidente dépasse quelques eV. En revanche pour les noyaux lourds, la quantité de mou-
vement ne peut pas étre négligée avant des énergies de 1’ordre de 100 eV. De plus, au voisinage des
résonances, les neutrons sont préférentiellement émis avec des énergies proches de la résonance. La
présence des pics de résonance perturbe donc le noyau Kr et peut étendre le domaine d’énergie ot
'agitation thermique est non-négligeable.

Il est donc indispensable de prendre en compte l'effet Doppler sur les sections double-différentielles.
Par exemple, par un calcul neutronique sur une cellule de réacteur contenant de 1’'UO, et de I'eau,
il a été montré que considérer K;s a la place du véritable noyau Kt conduisait a sensiblement sous-
estimer 1’absorption et 1’effet Doppler global dans le domaine épithermique [70].

4.2.3 Fonction de diffusion

Pour les noyaux légers, 1'effet Doppler sur les sections double-différentielles n’est sensible qu’en
dessous de quelques eV. Dans cette zone, le neutron incident n’est pas encore dans le domaine des
résonances, ce qui signifie que la section efficace varie lentement en fonction de I'énergie. On peut
alors négliger la structure interne du noyau en considérant que oy est constante, ce qui revient a la
sortir de l'intégrale dans 1’équation 4.27. A partir de considérations sur la dynamique des collisions
entre les neutrons incidents et les cibles, Van Hove [72] a montré que, dans ce cas, la sectlon de
diffusion double-différentielle pouvait s’exprimer a 1’aide de la fonction de diffusion ST( q,w):

(E,E',Q) = et Sr(7,w) (4.34)

ou k; et k f sont les normes des nombres d’onde du neutron, respectivement avant et apres la diffu-

sion?, q = k - kf est le transfert de nombre d’onde, icw = E — E’ est le transfert d’énergie et 0}, est
la section de diffusion de I'atome lié, calculée a partir de la section de diffusion du noyau libre par :

M 2
o= (M) (4.35)

2. hk; = v/2mE et hkf = \/2mE'
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0y, est donc considérée comme une constante par rapport a I’énergie. Cette expression est valable pour
la diffusion inélastique, ce qui signifie que les neutrons diffusés perdent ou gagnent de 1’énergie.
Comme E est faible, cet échange d’énergie n’est pas dfi au passage a un niveau nucléaire supérieur,
mais simplement a l'interaction avec la molécule qui contient le noyau cible : par exemple ce noyau
recule, les liaisons chimiques sont excitées, etc. Si les cibles sont a 1’état solide, la diffusion a égale-
ment une composante élastique (qui se traduit par 1’apparition de pics de Bragg) sur laquelle nous
ne nous attarderons pas. La fonction de diffusion St(g,w), qui est également appelée fonction de
transfert, contient 'information sur la dynamique de la collision entre les neutrons et les molécules.
Elle dépend des liaisons chimiques entre les noyaux cibles, mais pas de leur structure nucléaire. Il
s’agit de la méme fonction que celle qui a été introduite pour traiter 1'effet Doppler des sections pri-
maires d’absorption [63], cf. partie 3.5. Notons cependant que nous avions défini St en fonction des
transferts de quantité de mouvement et d’énergie, et qu’elle est ici définie en fonction des transferts
de nombre d’onde et de fréquence angulaire. Il y a donc un facteur 7 entre les parametres de ces deux
fonctions.

Comme dans la partie 3.5, la fonction de diffusion n’est pas limitée au cas ot les noyaux cibles
sont dans un gaz parfait, elle permet principalement de décrire les cas ou le matériel cible est dans
les états solide ou liquide. Ce sont les cas les plus importants compte tenu du fait que 1'effet Doppler
sur les sections double-différentielles est surtout sensible aux faibles énergies.

Citons une propriété importante des fonctions de diffusion : le principe de balance détaillée, qui
traduit la distribution des niveaux d’énergies des cibles (nous parlons des états correspondant aux
liaisons chimiques) selon la statistique de Boltzmann [73]. Ce principe s’exprime par I"équation :

S1(7,) = 51(-7,~) exp (7 ) (4.36

Usuellement, dans le cas ot St est indépendante de la direction de 7, I’équation 4.34 est récrite
en fonction de parametres « et § sans dimension. Ils sont définis par les relations suivantes :

¢ E+E —2uVEE

“=OMKT AKT (4.37)
—hw E —E
= kT — kT (4.38)

avec y le cosinus de I'angle entre les directions du neutron avant et apres diffusion, et A = X le
rapport des masses du noyau cible et du neutron. La fonction de diffusion St(g, w) est, elle aussi,
rendue sans dimension en étant multipliée par kT. De plus, elle est symétrisée par rapport a w via
la multiplication par le facteur exp (%) Cela conduit a définir une nouvelle fonction, également

notée St, par :

St(w, B) = kT exp (;Z;’) St(g,w) (4.39)

L’équation 4.34 pour la diffusion inélastique devient alors :

d20'T
dQdFE’

(EE,Q) = -2 JE b5 (a p) (4.40)
oY T ankT VE T ‘

La propriété de balance détaillée se traduit donc simplement par :

S(w,) = S(a,—P) (.41)
Dans le cas d'un gaz parfait, la fonction de diffusion est donnée par :
Lo (2280
Str(a,B) = ——=exp | ——— 4.42
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Cela donne :

_ 1 —pr2_ 1 _ 2
St(q,w) = o St(a, B) e P2 = T/ exp (—(a+ B)*/ (4a)) (4.43)
On pose :
h2q?

R est I’énergie de recul du noyau cible a 0 K apres la diffusion du neutron. Cette quantité est équi-
valente a celle qui a été définie dans la partie 3.5 pour le cas ot le neutron est absorbé. Nous avons

alors :
R

a:ﬁ

(4.45)
En remplagant « par cette relation et § par son expression en fonction de w, nous trouvons la fonction
de diffusion en fonction de w et g4 dans le cas du gaz parfait :

T e
Srigw) = go=e " Ky (4.46)

avec A = V/4RkT. On reconnait bien I'expression de la fonction de diffusion correspondant a I'équa-
tion Doppler approchée pour le gaz parfait (équation 3.13), qui a été donnée dans la partie 3.5 (au
facteur i pres).

De facon analogue a ce qui a été présenté dans la partie 3.5, dans le cas ot les temps de collisions
sont courts, la transformée de Fourier x(gq,t) de la fonction de diffusion peut se développer en série
limitée sous la forme donnée par I'équation 3.101. Si t est tres petit, le développement & 'ordre 2 est
suffisant, ce qui donne :

x(q,t) = exp (iRt — RkT,¢st) (4.47)

La fonction de diffusion est alors :

1
ST(E],(,(}) = A ff\/E e—((hw—R)/Agff)z (448)

Aeff = \JARKT,sf (4.49)

On reconnait le modéle du gaz parfait effectif. On parle également d’approximation des temps de
collisions courts. Notons que cette expression ne satisfait pas a la propriété de balance détaillée (car
T.rr # T). La fonction St(a, B) associée est modifiée pour forcer la soumission a cette propriété [74] :

(i — 2
S1(08) = ———exp <<|m> _ rm) (450
4ra-L

T
eff 2
4 -

avec

Pour les états solide et liquide, St(a, B) peut étre déterminé expérimentalement ou a 1’aide de
modeles dynamiques des molécules cibles. Le format ENDF permet alors de stocker les valeurs ainsi
calculées dans son fichier MF 7. Plus précisément, deux grilles a1, ..., ay, et By, ..., B sont stockées,
ainsi que les valeurs St(a;, B;) correspondant aux points des grilles. Entre ces points, les St(«, B) sont
reconstruits par interpolation, avec les lois spécifiées dans le fichier ENDFE.

Pour traiter 1’effet Doppler des sections double-différentielles dans GAIA, nous nous sommes
pour l'instant contentés du cas ot cet effet s’exprime avec les St(a, B), ’est-a-dire ot la section pri-
maire est considérée constante.
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4.3 Diffusion des neutrons thermiques dans ’eau liquide

4.3.1 Motivations pour I'implémentation du traitement des lois St(«, f) dans GAIA

Dans le cadre de son programme de recherche sur les données nucléaires, 'IRSN a démarré une
collaboration avec l'Institut Laue-Langevin (ILL) de Grenoble sur la diffusion thermique des neu-
trons dans I’eau. L'objectif est de tirer parti des installations expérimentales de I'ILL pour obtenir de
nouvelles valeurs de la fonction de diffusion dans la zone des neutrons thermiques, ot I'influence
des liaisons chimiques de '’eau liquide ne peut pas étre négligée.

Ce sujet est d'importance en physique des réacteurs : en effet, des études récentes [75] basées
sur des expériences de référence (benchmarks) internationales ont montré que les calculs étaient tres
sensibles au traitement de la diffusion thermique dans 1’eau. Les bibliotheques de données nucléaires
contiennent les fonctions St(«, B) permettant de réaliser ce traitement. Cependant 1'utilisation des
données actuelles, méme avec les bibliotheques les plus récentes comme JEFF 3.1 ou ENDF/B.VILO0,
peut conduire a des différences significatives entre expériences et calculs lors de la modélisation de
la diffusion thermique dans 1’eau, légére ou lourde [74, 76, 77]. Cela peut notamment s’expliquer par
les approximations utilisées lors de la production des évaluations dans le domaine thermique

Du fait du faible pouvoir d’absorption du deutérium par rapport a son fort pouvoir de diffusion,
la sensibilité des calculs a la diffusion thermique des neutrons est particulierement remarquable pour
les réacteurs modérés a 1’eau lourde. C’est le cas du réacteur Réacteur a Haut Flux (RHF) de I'ILL,
qui porte donc un intérét particulier a ce probléeme. Les modélisations du réacteur RHF utilisant les
St(w, B) des bibliotheques actuelles ne permettent pas de rendre compte de fagon totalement satisfai-
sante de certaines mesures expérimentales du facteur de multiplication effectif k¢ ¢ lorsque les barres
d’arrét d’urgence sont introduites dans le coeur [78]. Dans ce cas, les conséquences du point de vue
de la physique des réacteurs mais aussi de celui des études de criticité sont importantes. De plus, les
tables actuelles donnant les St(«, 8) ne sont disponibles que pour un nombre limité de températures,
entre lesquelles il est difficile d’interpoler. Il y a donc un besoin de nouvelles évaluations de St(«, B),
que ce soit pour des applications industrielles ou de recherche.

Pour réaliser des évaluations dans le domaine thermique, des modeles moléculaires sont déve-
loppés afin de rendre compte de la dynamique de la molécule, avec les approximations que cela
suppose, et d’obtenir un spectre de phonons. Des codes comme LEAPR [8] (qui est un module de
NJOY) donnent la loi S(g,w) correspondant a ce spectre, moyennant de nouvelles approximations
pour le traitement de la diffusion cohérente. Ces valeurs sont ensuite comparées aux données expé-
rimentales pour étre validées, comme, par exemple, des mesures de la loi St(g,w), souvent réalisées
avec un transfert de nombre d’onde ¢ — 0 (spectroscopie Raman ou infrarouge) [79, 6]. Dans cette
collaboration avec I'ILL, nous disposons de données expérimentales plus étendues car les mesures
couvrent I'ensemble des transferts w et q accessibles. Nous avons voulu tirer avantage de cette si-
tuation en traitant les données expérimentales sans passer par un modele moléculaire de 1’eau, afin
de s’affranchir des approximations inhérentes. Nous sommes partis du constat que les données nu-
cléaires qui nous intéressent pour la physique des réacteurs sont les sections efficaces. Sur la zone
(g, w) couverte par les expériences, nous avons donc directement renormalisé les St(g, w) sur les va-
leurs expérimentales de la section efficace de ’eau disponibles dans la littérature. Cette approche est
encore grossiere et nécessiterait a minima 1'utilisation d’un code d’ajustement de données, comme
par exemple SAMMY [18], pour étre plus rigoureuse. Cela n’a pas encore pu étre réalisé, cependant
nous espérons montrer qu’une approche basée sur 'utilisation directe de St(g, w) expérimentaux,
sans utilisation de modele moléculaire, peut permettre d’obtenir des résultats acceptables. Ce travail
ne prétend donc pas constituer une nouvelle évaluation de la loi St(«, ) de 1’eau. Notre second ob-
jectif est de montrer I'impact que peut avoir la loi de diffusion de I’eau lourde sur le modéle RHF et
donc la nécessité d’améliorer les évaluations existantes dans le domaine thermique.

En dehors de la zone (g, w) couverte par 'expérience, les valeurs de St(g, w) ont été complétées
a l'aide d’'une modélisation de dynamique moléculaire. Afin de pouvoir réunir ces deux fonctions
St(g,w) et de pouvoir ajuster la fonction résultante, nous avons eu besoin d'un code capable de
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calculer les sections efficaces a partir de la donnée de St(g, w). Cette fonctionnalité a donc été ajoutée
dans GAIA.

Le travail présenté dans cette partie fera 1’objet d"une publication commune avec I'ILL, qui est en
cours de soumission.

4.3.2 Mesures expérimentales de la fonction de diffusion thermique de I’eau

Ces expériences ont été réalisées avant le début du présent doctorat. Nous nous contenterons
donc ici d’en résumer rapidement le principe.

L'équation 4.34 relie la fonction St(g, w) aux sections double-différentielles de diffusion. Cette
fonction peut donc directement étre obtenue a partir de mesures de l'intensité des neutrons diffusés
avec un spectrometre a larges détecteurs. Les neutrons utilisés sont produits par le réacteur a haut
flux de 'ILL qui émet un flux continu de 1.5 x 10'® neutrons par seconde et par cm?, ce qui en fait
le plus intense dans le monde. Son cceur, composé d'un unique élément combustible de 10 kg d'ura-
nium, est refroidi a ’eau lourde et développe une puissance de 58 MW. Les neutrons produits pour
les applications scientifiques peuvent étre chauds, a environ 500 meV, froids, a environ 2.5 meV, et
ultra-froids, a environ 5 x 10~* meV. Plusieurs canaux de sortie acheminent les flux neutroniques
vers les différents instruments de mesure dont dispose 1'ILL. Pour les mesures de St(g,w), deux
spectrometres a temps de vol ont été utilisés : IN4 et INS.

L'instrument IN4 est donc un spectromeétre neutron a temps de vol qui sert a étudier les exci-
tations de la matiere condensée. Il est utilisé avec des neutrons entre 10 et 100 meV. Son principe
de fonctionnement est détaillé sur la figure 4.4 [80]. Le flux incident de neutrons est pulsé et rendu
monochromatique avant d’arriver sur 'échantillon, grace a son passage par deux hacheurs, un mo-
nochromateur courbe et un hacheur de Fermi. Puis, le signal diffusé par I'échantillon traverse un
espace de 3 m de vide, afin d’éviter les diffusions parasites des neutrons transmis. Il atteint ensuite
le détecteur, composé de tubes remplis de *He et couvrant un angle de 120°. Pour nos expériences, la
longueur d’onde des neutrons incidents a été sélectionnée a A = 1.1 A (ce qui correspond a une éner-
gie de 67.6 meV). Une premiére mesure est effectuée sur un échantillon de référence de vanadium
afin de déterminer la résolution en énergie sur la ligne de diffusion élastique w = 0. Cette résolution
a été établie a hdw = 1.89 meV. Le domaine dynamique auquel cet instrument a acces s’étend jus-

. , -1 |
qu’au transfert d’énergie /1 w = 160 meV et au transfert de nombre d’'onde g = 10 A . Une deuxieme
mesure avec des neutrons a A = 2.2 A (énergie de 16.9 meV) a ensuite été réalisée.

Background chogpers Curved manaschromater Deleder

FIGURE 4.4 — Schéma du spectrometre IN4
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Le deuxiéme spectrometre a temps de vol qui a été utilisé, IN5, regoit directement le faisceau
incident de neutrons sur son échantillon, apres passage par trois hacheurs pour le pulser et le rendre
monochromatique, cf. figure 4.5 [80]. Il permet d’étudier le domaine des faibles transferts d’énergie
et de nombre d’onde, et fonctionne dans la gamme d’énergie incidente de 10 peV a 100 meV. Les
neutrons diffusés traversent une chambre de vide de 4 m de long et atteignent les tubes de *He
composant le détecteur. Comme pour IN4, un collimateur radial est placé derriere I’échantillon pour
retirer la contribution de I'environnement. IN5 a été utilisé ici pour trois faisceaux de neutrons, de
longueurs d’onde respectives 2, 5 et 10 A. Pour A = 2 A, 1a résolution en énergie est 1 6« = 0.52 meV

et le domaine accessible va jusqu’a i w = 160 meV et g = 5.6 A

FIGURE 4.5 — Schéma du spectromeétre IN5

Les expériences ont été réalisées sur des échantillons d’eau légére, d'une part, et d’eau lourde,
d’autre part. Dans les deux cas, les échantillons d’eau, purifiés, ont été placés dans des récipients
d’aluminium d’épaisseur 0.05 mm pour l'eau légere et 0.25 mm pour I'eau lourde. Afin de limiter les
effets d’auto-protection sur I'image détectée, les récipients ont été inclinés de 45°. Les mesures ont
été réalisées pour les échantillons portés a différentes températures : T = 285, 290, 294, 301, 311 et
323 K pour l'eau légere, et T = 295 et 325 K pour 1’eau lourde. Ces températures ont été maintenues
constantes tout au long de I'expérience en plagant les échantillons dans un cryo-four. Des mesures
identiques ont également été réalisées sur les récipients vides, pour pouvoir estimer le bruit de fond
neutronique.

Une fois les spectres neutroniques mesurés a différents angles pour les récipients vides, pour ceux
remplis d’eau et pour la référence de vanadium, ils ont été traités par le logiciel LAMP [81] pour ob-
tenir les fonctions de diffusion St(g, w). Dans le domaine de température sur lequel les mesures ont
été effectuées, les St(g, w) ne varient pas de plus de quelques % : toutes les données ont donc été
fusionnées pour améliorer la précision statistique. La température équivalente est alors T = 300 &= 14
K pourl'eau légere et T = 305 4= 17 K pour I’eau lourde. Enfin, les mesures de IN4 et IN5 ont été com-
binées pour disposer du domaine (g, w) le plus étendu possible. La figure 4.6 montre le logarithme
de la fonction de diffusion symétrisée obtenue apres ces expériences :

—hw

St (q,w) = exp ( ST ) Sr(q,w) (4.51)
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H20 T=300 +/- 14K IN4-IN5@ILL

Wavevector Transfer (Angs 1)
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FIGURE 4.6 — Fonction log,, (S7" (9, w)) extraite des données expérimentales, pour I'eau légere (a
gauche) et I'’eau lourde (a droite)

4.3.3 Traitement des données

Premiers résultats

Afin de pouvoir traiter les données expérimentales, la premiere étape consiste a inclure dans
GAIA le calcul des sections efficaces a partir de St(g, w). Nous avons pour cela utilisé 1'équation :

dz(TT / o O-b E/ 7ﬁ/2
TOdE (E,E',Q) = kT 1/ 7 e St(a, B) (4.52)
avec
St(a, B) = kT N s (g w) (4.53)
T 'IB - eXp ZkT T q/ .

Les parametres « et § sont définis par les équations 4.37 et 4.38. La section inélastique de diffusion
s’obtient en intégrant 1’équation 4.52, d’abord pour ¢ de 0 a 27, puis pour u de —1 a 1 et enfin pour
E’' de 0 & +o0. Grace au changement de variable (¢, E') — («, B), on obtient :

O'b +o00 Xmax _B/2
E :AkT—/ / Sr(a, Be P2 dad 454
or(B) = ART g [ ° [ S1(w ple P2 dudp (454
avec 5 5
(VE— VE+BKT) (VE+ VE+BKT)
Kppin = et Mpux = (4.55)

AkT AkT

Notons que, dans le cas de l'eau, il s’agit en réalité de la section de diffusion totale, car la diffusion
élastique est négligeable pour les liquides.

La fonction St(«, B) est donnée sur une grille de « et de B, supposée étre suffisamment fine pour
que St(a, B) puisse étre obtenue entre les points par interpolation linéaire selon ces deux parametres.
L’intégrale selon a est alors I'intégrale d"une fonction linéaire par morceaux et se calcule donc analy-
tiquement. Cela n’est pas le cas de la seconde intégrale, selon B, a cause du terme exponentiel mais
nous pouvons simplement appliquer un algorithme d’intégration automatique entre chaque paire de
points B de la grille pour la calculer. Cela permet d’obtenir aisément la section efficace correspondant
a la fonction St(«, B) expérimentale : elle est tracée en orange sur la figure 4.7. Sur cette méme figure
sont tracées la section de diffusion obtenue a partir des St(«, B) de la librairie ENDF/B.VIL1 (courbe
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verte) et celle obtenue en supposant que les noyaux se comportent comme des gaz parfaits (courbe
noire). Cette derniere courbe est tracée afin d’illustrer les limites du modele du gaz parfait et la néces-
sité d’utiliser la fonction St(a, B). Les croix correspondent a des mesures expérimentales de la section
efficace. Les vertes et les brunes ont été extraites de la base de données expérimentale EXFOR [82] :
les premieres ont été mesurées par Meyers en 1953 (n® EXFOR = 11019002) et les secondes par Kropff
et al. en 1974 (n° EXFOR = 30283002). Les croix grises correspondent aux mesures de Zaitsev et al. [83].
On constate que la forme de la section obtenue a partir des St(«, f) mesurés semble correcte jusqu’a
24 meV. Ensuite, de 24 a environ 50 meV, la section remonte légérement, ce qui semble suspect. Nous
pensons que cela est probablement du a du bruit dans les mesures des grands transferts. Au dela de
50 meV, la section décroit fortement, ce qui signifie que le domaine d’intégration de I'équation 4.54
n’est plus inclus dans le domaine sur lequel la fonction St(a, B) a été mesurée. En effet, le domaine
des mesures s’étend, pour B, de —BEXP a BEXD — 5989 et, pour &, de 0 a aEXI = 0.8843. La section de
diffusion ne peut donc étre obtenue avec 1’équation 4.54 que pour les énergies E qui satisfont :

2
_E (\/E%- \/E’)
TE S gExp o N T
kT — e AKT

Il sera donc nécessaire de compléter nos données expérimentales pour pouvoir obtenir la section de
diffusion sur tout le domaine thermique.

< afXP (4.56)

St(a, ) expérimentale
— St(a,B) expérimentale corrigée
— St(e,3) de ENDF/B-VIL1
— Cas du gaz parfait
X Kropff 20C EXFOR 30283.002
X BNL-325 EXFOR 11019.002
X Zaitsev et al. 1991

Section efficace [barn]

10
10° 2 5 10 2 5 10° 2 5 102 2 5 10" 2 5 1 2

Energie du neutron incident [eV]
FIGURE 4.7 — Section efficace de diffusion de 1’eau lourde a 300 K

La figure 4.7 montre donc que la section calculée grace a la fonction St(«, ) expérimentale pré-
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sente une forme acceptable jusqu’a 24 meV. Elle est cependant manifestement trop élevée par rapport
aux valeurs de sections mesurées. Cela peut par exemple étre dii a la présence d'impuretés dans les
échantillons d’eau lourde. Nous la renormalisons donc en lui appliquant un facteur multiplicatif tel
que sa derniere valeur acceptable (a 24 meV) corresponde exactement a une valeur expérimentale
de la section de diffusion. Ce critere est pris afin de faciliter la jonction avec les valeurs de St(a, §)
qui seront choisies pour compléter le domaine. La courbe obtenue avec cette correction est tracée en
rouge sur la figure 4.7. On constate qu’elle suit effectivement trés bien les valeurs expérimentales de
section jusqu’a 24 meV. Notamment, entre 0.5 et 24 meV, son comportement est meilleur que celui de
la section obtenue a partir de la librairie ENDF/B.VII.1.

Dans le cas de I'eau légere, les sections de diffusion sont tracées sur la figure 4.8 avec le méme code
couleur. Les valeurs expérimentales pour les sections de ’eau sont a nouveau extraites de Zaitsev et
al. [83] (ronds gris), mais aussi des mesures de Russell (croix brunes, n® EXFOR = 11162003), Heinloth
(croix vertes, n® EXFOR = 21341002) et Dritsa (croix grises, n® EXFOR = 20176002). On constate qu'une
fois renormalisée, de la méme fagon que pour 1’eau lourde, la section obtenue a partir des St(a, B)
expérimentaux suit convenablement les sections expérimentales jusqu’a environ 15 meV. Au-dela
elle devient légerement trop grande, avant de plonger lorsque son domaine devient trop petit pour
I'intégration.

St(a,B) expérimentale
— St(a,B) expérimentale corrigée
— Si(«,3) de ENDF/B-VIL1
— Cas du gaz parfait
Russell EXFOR 11162.003
Heinloth EXFOR 21341.002
Dritsa 20C EXFOR 20176.002
Zaitsev et al. 1991

O X X X

Section efficace [barn]

107 2 5 10° 2 5 10° 2 5 107 2 5 10" 2 5 1 2

Energie du neutron incident [eV]

FIGURE 4.8 — Section efficace de diffusion de I'eau légere a 300 K

Enfin, il faut remarquer que les St(«, ) employés ici sont directement issus des mesures de sec-
tions double-différentielles et qu’ils correspondent donc a la somme des composantes cohérente et
incohérente de la diffusion.

Simulations de dynamique moléculaire

Nous avons vu que le domaine dynamique (g, w) couvert par les expériences est trop étroit pour
obtenir les sections efficaces sur toute la zone d’énergie pour laquelle I'influence de 1’état condensé de
I'eau doit étre prise en compte. Afin de le compléter, des modélisations de dynamique moléculaire ont
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été effectuées a I'ILL avec le logiciel NAMD 2.7 [84] par E. Farhi et E. Pellegrini. Deux systémes ont

été étudiés, le premier étant une boite de 50 A’ de 1397 molécules d’eau légere avec le potentiel TIP3P
[85] et le second étant identique, mais en remplagant la masse d’hydrogene par celle du deutérium
pour obtenir une premiére approximation de 1’eau lourde. La loi S7(g, w) est ensuite obtenue a partir
des trajectoires par des transformées de Fourier en temps et en espace a I'aide du logiciel nMOLDYN
/ MMTK [86]. La procédure donne indépendamment les contributions cohérente S et incohérente
Sine de la fonction de diffusion. On obtient St (g, w) avec :

1 L
$1(0.6) = oo (555" (9, w) + 035 (q,)) (4.57)

ott 0" et 0i" sont les sections liées correspondant respectivement a la diffusion cohérente et a la

diffusion incohérente du neutron.
Le domaine couvert par ces simulations s’étend jusqu’a iw = 516 meV pour le transfert d’éner-

gie et jusqu’a g = 40 AT pour le transfert de nombre d’onde. Cela permet de calculer les sections
efficaces pour des énergies incidentes allant jusqu’a 516 meV.

Traitement final

Pour clarifier, nous noterons SEXF («, ) la fonction St («, ) mesurée expérimentalement, SPM(a, B)
celle provenant des simulations de dynamique moléculaire et simplement St(a, B) celle correspon-
dant au mélange des deux précédentes. Dans le cas de I'eau lourde, la section de diffusion obtenue
a partir de SPM(a, B) est tracée en bleue sur la figure 4.9. Nous voulons que la fonction St («, ) per-
mette de reproduire les valeurs mesurées de section aussi exactement que possible. Pour cela, nous
produisons cette nouvelle fonction St(a, ) en complétant les valeurs de SEXP(a, B) de facon a ce que
la section efficace finalement obtenue soit égale a celle calculée avec SEXP(a, B) jusqu’a E. = 24 meV
et celle calculée avec S?M(a, B) apres E.. Ces nouvelles valeurs de St («, 8) sont obtenues sur I'union
des grilles en (a, ) de SEXP(a, B) et SPM(a, B). Lorsque le point (a, B) est a la fois dans le domaine
de définition de SEXP(a, B) et dans le domaine d’intégration utilisé pour obtenir la section a 24 meV

2 2
Ec—+/Ec+BkT Ec++/Ec+BkT
avec l'équation 4.54, i.e. B > —E./(kT) et (\ﬁ AkTﬂ% ) << (\ﬁ+ AkT+ﬁ ) , alors nous pre-

nons S(a, B) = SEXP(a, B). En revanche, dans tous les autres cas, nous prenons S(«, B) = S?M(a, B).
Une telle méthode permet de garantir que la section efficace obtenue a partir de la nouvelle fonction
St(w, B) sera bien égale a I’ancienne section jusqu’a E., mais aussi qu’elle sera continue en ce point.

On constate sur la figure 4.9 que la section de diffusion obtenue a partir de S?M(«, B) suit correc-
tement les valeurs expérimentales jusqu’a environ 160 meV, mais qu’elle devient trop faible au-dela
de cette énergie. Cela montre les limitations du modele de dynamique moléculaire employé et la né-
cessité de le raffiner. Ce travail n’étant qu'une premiére approche, cela n’a pas encore pu étre fait et
nous avons donc cherché un moyen simple d’obtenir des sections efficaces fiables sur tout le domaine
ot les liaisons chimiques ont une influence (c’est-a-dire environ jusqu’a 4 eV). La section efficace cal-
culée a partir des données de ENDF/B-VIL1 (que nous noterons SENPF(a, B)) étant trés proche des
valeurs mesurées a partir de 0.1 eV et jusqu’a 4 eV, nous avons donc décidé de modifier a nouveau
la fonction St (a, B) obtenue a partir de SEXP(a, B) et SPM(a, B), en remplagant ces valeurs au-dela de
160 meV par les valeurs de SENPF(a, B). pour éviter les discontinuités a la frontiere entre S2M(a, B)
et SENDF(x, B), nous avons progressivement mélangé ces deux fonctions entre 100 et 160 meV. Plus
précisément, si on note Dr le domaine des &,  mis en jeu dans le calcul de la section efficace pour

2 2
(\/Ei \4 If;ﬁkT> S Q S (ﬁJr AV :T+ﬁkT> , DEXP le

I'énergie incidente E, c’est-a-dire p > —E/(kT) et ~——g7—*
domaine de définition de SEXP(a, B) et DMP celui de SMP(«, B), alors la nouvelle fonction Sr(a, B)
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FIGURE 4.9 — Section efficace de diffusion de I’eau lourde a 300 K

est définie par :
S¥*" (a, B) si (,8) € DMP U Doy v

SMD (g, B) sinon et si (a,8) € DMP U Digg mev

ST((X, )

) . 4.58
(1—§5)SMP(a, B) + £ SENPF(a, B)  sinon et si («,8) € DMP U D 100168) mev (4.58)

pourl <k <10

L SENDE (, B) sinon

Cette fonction est tracée en cyan sur la figure 4.9. On peut voir qu’elle suit effectivement de fagon tres
satisfaisante les valeurs expérimentales sur tout le domaine d’énergie nous intéressant.

Afin de vérifier que cette nouvelle fonction de diffusion n’est pas trop éloignée de la réalité phy-
sique malgré le coté morcelé de sa construction, nous pouvons calculer plusieurs grandeurs connues
expérimentalement. Ainsi, la section différentielle angulaire peut s’obtenir & partir de St(«, ) en
utilisant la formule ci-dessous :

do oo 20 o too JEI
E(E,y)z/o ST (EE ) dE’:4nl;<T/0 Vo e St(a ) dE! (4.59)
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De plus, ces sections différentielles ont été mesurées par Walford en 1980 [87] pour une énergie in-
cidente E = 170 meV et par Gibson en 1978 [88] pour E = 237.4 meV. Pour chacune de ces deux
situations, nous avons tracé les valeurs mesurées des sections différentielles, ainsi que celles calcu-
lées a partir des différentes fonctions St(«, B) (en gardant le méme code couleur que précédemment) :
voir figures 4.10 et 4.11. On constate que notre fonction St(a, B) finale permet de reproduire a peu
pres la structure moléculaire apparaissant sur les courbes expérimentales. Compte-tenu du fait que
ce n‘est qu’'une premiere approche et que les énergies 170 et 327.4 meV sont dans des domaines ot
les trois composantes de St(a, ﬁ) interviennent, ces résultats peuvent étre considérés comme étant a
peu pres satisfaisants. On remarque cependant que pour les pour les petits angles (inférieurs a 4°), la
section différentielle est nulle. Cela est di au fait que dans les expériences sur IN4 et IN5, la contribu-
tion du faisceau incident direct est retirée et qu'il n’y a donc pas de valeurs expérimentales SEXP («, B)
pour les petits angles.

3.0 T T T T T T T T
— St(o,f) expérimentale corrigée
— Sy(a, ) dynamique moléculaire
St(a,3) complétée par DM et ENDF
— St(,8) de ENDF/B-VIL1
X Walford 1980
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Angle de diffusion [°]
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FIGURE 4.10 — Section différentielle angulaire de I'eau lourde a 300 K pour une énergie incidente
E =170 meV

Il est également intéressant de connaitre la densité d’états de phonons associée a la fonction
St(a, B). Cette valeur étant difficile & calculer, il est possible d’en obtenir une approximation avec
la densité d’états généralisée effective g(w) [89], qui est définie par analogie avec la vraie densité
d’états dans le cas ou la diffusion est totalement incohérente. La fonction g(w) est définie par la

163



3.0 T T T T T T
— St(o,f) expérimentale corrigée
— Sp(«,f) dynamique moléculaire
Sr(a, ) complétée par DM et ENDF
— Sy(,8) de ENDF/B-VIL1
X Gibson 1978
25

g
=3
T
L

—
[$)]
T

—_
o
T

Section différentielle angulaire [b.sr_l]

S
X % o
X x
05 | « <
0.0 . . | . . . .
0 20 40 60 80 100 120 140

Angle de diffusion [’1

FIGURE 4.11 - Section différentielle angulaire de 'eau lourde a 300 K pour une énergie incidente
E = 327.4 meV

relation :
1 Gmax

M
g(w) = /q 2 hw St(g,w) Dwm dq (4.60)

qmux - qmiﬂ min

avec M la masse du diffuseur (la molécule d’eau dans notre cas), n le facteur de population de Bose :

-1

n= (eh“’/ KT _ 1) (4.61)
et
D, = exp <q2 <ln U ST;Z'w)dw) >> (4.62)

Les densités généralisées obtenues pour D,O sont tracées dans la figure 4.12 pour les différentes
fonctions St(a, B). Les deux pics a 150 et 350 meV de notre fonction St(«, B) finale sont vraisem-
blablement un peu trop grands, ce qui est dd a I'influence de SENPF(a, B), mais la fonction g(w) a
globalement une forme plausible. Rappelons que nous sommes intéressés ici par une courbe de sec-
tion efficace suivant bien les valeurs expérimentales et non par le spectre de phonons, il nous suffit
donc de vérifier que la densité d’états n’a pas une forme absurde.
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FIGURE 4.12 - Densité d’états de phonons généralisée effective pour 'eau lourde a 300 K

Dans le cas de 'eau légere, la section de diffusion obtenue par double intégration de la fonction
St(a, B) dela dynamique moléculaire est tracée en bleu dans la figure 4.13. La section obtenue a par-
tir des St(a, B) expérimentaux est convenable jusqu’a 15 meV. Or, aprés cette énergie, les résultats
de la dynamique moléculaire ne permettent pas d’améliorer le comportement de la section efficace.
Cependant, la section obtenue avec la librairie ENDF/B-VIIL1 est correcte au-dela de cette énergie.
Nous avons donc choisi notre nouvelle fonction St(a, B) égale a la fonction St(a, ) expérimentale
jusqu’a 15 meV et a la fonction St(«, B) de ENDE/B-VIL1 au-dela. La section de diffusion correspon-
dante est tracée en cyan sur la figure 4.13. A nouveau, on constate qu’elle suit fidélement les valeurs
expérimentales.

Les distributions angulaires, c’est-a-dire les sections différentielles divisées par les sections pri-
maires, ont été mesurées expérimentalement par Dawidowski en 1994 [90] pour 1’eau légere lorsque
I'énergie incidente est 161.4 meV. La figure 4.14 présente ces valeurs expérimentales, ainsi que les
distributions angulaires calculées avec la nouvelle fonction St («, B) ainsi qu’avec celle de ENDF/B-
VIL1. La forme de la distribution angulaire obtenue avec la nouvelle St(«, B) est globalement cor-
recte méme si elle est un peu chahutée pour les angles inférieurs a 40°. Cela indique néanmoins que,
contrairement a ENDF/B-VIL1, cette fonction prend en compte la structure moléculaire (qui est due
a la partie cohérente de la diffusion).

Comme pour 1’eau lourde, nous avons calculé les densités d’états de phonons généralisées dans
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FIGURE 4.13 - Section efficace de diffusion de 1’eau légere a 300 K

le cas de I’eau légere. Elles sont présentées dans la figure 4.15. Une fois encore les deux pics vers
200 et 450 meV pour notre St(«, B) finale semblent nettement trop grands, mais la forme globale est
raisonnable. On peut par exemple comparer cette densité généralisée a celle obtenue dans 1'étude
récente de Marquez et al. [91].

Maintenant que nous avons déterminé la fonction St(«, f) sur un domaine suffisamment étendu,
il nous reste a l"utiliser pour produire un fichier au format ACE, c’est-a-dire au format d’entrée du
code Monte-Carlo MCNP. Pour cela, nous commencons par produire un fichier ENDF puis nous
utilisons les modules THERMR et ACER de NJOY. THERMR permet de lire St(«, B) dans le fichier
ENDF et de calculer les sections efficaces primaires et différentielles correspondantes. ACER utilise
ensuite ces résultats pour produire un fichier ACE. La fonction St(«, 8) que nous avons produite
correspond a l'intégralité de la molécule d’eau. Or, dans le fichier ENDF, il faut entrer les valeurs de
la fonction St(«, B) correspondant a un seul atome (H ou D). Dans le cas de I'eau lourde, on note
SR(a, B) et S2(a, B) les fonctions correspondant respectivement & un atome de deutérium et & un
atome d’oxygene. On note sans exposant celle correspondant a I'ensemble de la molécule. Le manuel
ENDF indique que la section inélastique double-différentielle est donnée par :

d*or / 1 E' g2 [,.DeD(.D 0c0( .0
deE/(E’E ’Q) = m f e [Zab ST (‘x /:B) + 0y ST (‘x ,,B)] (4-63)
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FIGURE 4.14 - Distribution angulaire de I'eau légere a 300 K pour une énergie incidente E = 161.4
meV

avec
b E+4E —2uVEF o E+E —2uVEF
x- = et a7 =
ApkT AokT
ou Ap et Ap sont respectivement les masses du deutérium et de I’'oxygene en unité de masse du neu-
tron. En posant 0, = 20 + 02, il faut que la fonction SE (4P, ) du deutérium satisfasse la relation :

0,St(a, B) = 20P SR (&P, B) + 005 (aC, B) (4.65)

Comme le deutérium est le principal responsable de la diffusion dans la molécule d’eau lourde (et
I'hydrogene dans l'eau légeére), il n’est pas nécessaire de créer un fichier ENDF spécifique pour le
domaine thermique de 'oxygene : il est en effet possible de spécifier la loi S2(a®, B) dans les fichiers
ENDF de H et D. Nous avons choisi, comme dans [74], de retenir une loi de gaz parfait :

1 0)\2 2
S0, B) = s e <—W> (4.66)

La loi S2(aP, B) est alors déterminée par :

(4.64)

D/.D Tp %O 0/.0
St(a”,B) = @ST(“/[%) - @ST(“ ,B) (4.67)
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FIGURE 4.15 - Densité d’états de phonons généralisée effective pour I'eau légere a 300 K

Le méme processus est appliqué a I'eau légere. Bien évidemment, la section de diffusion de 'eau est
calculée en additionnant deux fois celle de I'hydrogene et celle de 1’oxygene. Nous retrouvons donc
exactement la section obtenue par double intégration de ’équation 4.54. Ces fonctions S2 (P, ) ont
ensuite été transformées au format ENDE, précisément celui du fichier MF 7, section MT 4.

Les fichiers ENDF ainsi obtenus ont été traités avec le module THERMR de NJOY 99.259. A cause
de la grande taille des grilles en « et §, il a fallu modifier légérement la méthode utilisée pour linéa-
riser les fonctions St(«, ) dans ce module. L'utilisation de ACER n’a ensuite posée aucune difficulté
particuliere.

A la fin de ces étapes, des fichiers ACE ont été créés, un pour 'eau légere et un pour I’eau lourde,
en partant des valeurs expérimentales de St(«, §). Ces valeurs ont été complétées, dans le cas de
I'eau lourde, grace aux modélisations de dynamique moléculaire. Cependant, la qualité des résultats
de ces modélisations laisse encore a désirer et nous avons du compléter a nouveau les fonctions
de diffusion en utilisant les St(«, §) donnés dans ENDF/B-VIL1. Cette derniére manipulation n’est
pas completement satisfaisante, mais elle permet de pouvoir obtenir des fonctions St(«, ) sur un
domaine suffisamment large pour étre utilisées en entrée du modele MCNP décrivant le réacteur
RHFE.
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4.3.4 Résultats obtenus

Comme nous I'avons mentionné plus haut, le réacteur RHF contient un seul élément combustible,
modéré par de I'eau lourde. Plus précisément, cet élément combustible est contenu entre deux tubes
concentriques d’aluminium qui sont eux-mémes situés dans le réservoir d’eau lourde. La réaction est
pilotée par une barre de contréle cylindrique qui est insérée en début de cycle dans le cylindre interne
du combustible puis en est progressivement sortie. Enfin, la stireté est assurée par cinq barres d’arrét
d’urgence (BAU), situées au-dessus du combustible en fonctionnement normal, qui permettent arré-
ter la réaction en étant baissées. La figure 4.16 (extraite de [92]) montre 1’élément combustible dans le
réservoir d’eau lourde, avec ces cinqg barres d’arrét d'urgence. On y distingue également les canaux
qui amenent les neutrons jusqu’aux différents instruments de mesures que possede I'ILL.

FIGURE 4.16 — Coupe horizontale du réacteur RHF. L'élément combustible est au centre de la figure,
entouré par les 5 barres d’arrét d"urgence

En juin 2006, une série d’expériences par approche sous-critique a été conduite dans ce réacteur
[92], afin de déterminer I'impact des barres d’arrét d"urgence sur la réactivité. Pour chacune de ces
expériences, la situation de départ était sous-critique et la réactivité a été augmentée en retirant pro-
gressivement la barre de controle. L'expérience est arrétée lorsque la criticité est atteinte (c’est-a-dire
lorsque k,rf = 1) et la position de la barre de contrdle atteinte est notée. Nous nous intéressons ici
a 6 de ces expériences, la premiere correspond a la situation ou1 les cinq barres d’arrét d'urgence,
numérotées de BAU 1 a BAU 5, sont en position haute (donc hors du cceur), et les 5 suivantes corres-
pondent aux situations o1 une seule des barres d’arrét d’urgence est en position basse durant toute
I'expérience. La criticité a été atteinte dans tous les cas.

Le modéle du RHF construit avec le logiciel de calcul Monte-Carlo MCNP [78] a été utilisé pour
retrouver les valeurs de k, s pour chacune de ces 6 expériences. Les données nucléaires utilisées sont
issues de la bibliothéeque ENDF/B-VILO et 'erreur globale a 1 ¢ du modéle a été estimée a +234/-231
pcm. Les calculs ont été réalisés par Y. Calzavara a I'ILL, pour la position de la barre de contrdle
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qui permet d’atteindre la criticité : la valeur expérimentale du ks est donc 1 dans tous les cas. Un
rapport =£ est ensuite donné, avec C la valeur du kefs calculé dans le cas considéré et E sa valeur
expérimentale. Pour tenir compte des biais de la modélisation, ce rapport a été corrigé pour les cas 2
a 6 en lui soustrayant la valeur du rapport dans le cas 1 (sans barre d’arrét d"urgence). Le fichier ACE
produit a partir des valeurs de St(«, B) que nous avons obtenues a été utilisé dans les calculs afin de
déterminer son impact sur le modele. Les résultats sont présentés dans la table 4.4 lorsque St(«, )
est extrait de la bibliotheque ENDF/B-VIL0 et dans la table 4.5 lorsque que le nouveau fichier ACE
pour St(«, B) est utilisé.

TABLE 4.4 — Configurations du modele RHF

Cas Configuration \ kegs \ Incertitude (pcm) \ % corrigé (pcm)
1 | Toutes BAU hautes | 0.99817 3 -
2 BAU 1 baissée 1.00232 7 415
3 BAU 2 baissée 1.00036 7 219
4 BAU 3 baissée 1.00055 7 238
5 BAU 4 baissée 1.00283 7 466
6 BAU 5 baissée 1.00125 7 308

Lorsque le St(«, B) de ENDF/B-VILO est utilisé, les résultats ne sont pas tout-a-fait satisfaisants
car le rapport S=£ est toujours trés supérieur a 0, de I'ordre de plusieurs centaines de pem, et il
excede l'incertitude a 1 0 du modele dans presque tous les cas (la seule exception étant le cas 3, ot il
est trés proche de cette incertitude). En revanche, lorsque le nouveau St («, B) est utilisé, les valeurs de
kefs obtenues sont tres différentes. Les rapports % sont distribués a peu pres aléatoirement autour
de zéro et, surtout, ils sont trés inférieurs a l'incertitude du modele. Cela illustre bien la sensibilité
du modele aux valeurs de la fonction de diffusion du deutérium dans 'eau lourde. De plus, nous
pouvons en conclure que l'utilisation de la nouvelle fonction St («, ) permet d’obtenir de meilleurs
résultats avec le modele MCNP du RHF. Cela n’est pas suffisant pour valider 'utilisation de cette
nouvelle fonction mais montre néanmoins l'impact positif qui peut étre attendu d’améliorations des
St(w, B) existants.

TABLE 4.5 — Configurations du modéle RHEF, avec la nouvelle fonction St(a, f) du deutérium dans
I’'eau lourde

Cas Configuration kefs Incertitude (pcm) ‘ % corrigé (pcm)
1 | Toutes BAU hautes | 0.99594 7 -
2 BAU 1 baissée 0.99624 7 30
3 BAU 2 baissée 0.99463 7 -132
4 BAU 3 baissée 0.99466 7 -129
5 BAU 4 baissée 0.99702 7 109
6 BAU 5 baissée 0.99586 7 -8

D’autres expériences, décrites dans [92], ont été menées afin de déterminer le comportement du
réacteur en cas d’introduction accidentelle d’eau légére dans le combustible. En effet, le réservoir
d’eau lourde est plongé dans une piscine d’eau légere et une telle situation est envisageable. En-
core une fois, les résultats des calculs du modele actuel ne sont pas tout-a-fait satisfaisants, ce qui a
motivé notre travail sur St(a, B) pour 'eau légere en plus de celui pour I'eau lourde. De nouveaux
calculs utilisant nos valeurs de St(«, B) pour cette série d’expériences sont encore a réaliser, afin de
déterminer leur impact.
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4.3.5 Conclusion

Notre travail commun avec I'ILL a permis de montrer qu'une fonction St(«, B) obtenue directe-
ment a partir des mesures expérimentales de la section double-différentielle, sans passer par 1’élabo-
ration d'un modéle moléculaire, pouvait conduire a des résultats acceptables. Ce travail n’est encore
qu’une premiére approche et ne prétend pas étre une nouvelle évaluation du domaine thermique de
I'eau. Cependant, la méthodologie consistant a partir des données expérimentales en les complétant
avec les modélisations de dynamique moléculaire semble étre une fagon prometteuse d’améliorer de
telles évaluations. A l'avenir, un traitement plus rigoureux pourrait étre mis en place, par exemple
avec l'utilisation d"un code d’ajustement des données expérimentales et 'amélioration du modele de
dynamique moléculaire employé. Une étude récente [91] a ainsi obtenu de trés bons résultats en em-
ployant un modele moléculaire détaillé. De plus, I'ILL et 'IRSN sont intéressés par la détermination
des St(«, B) pour d’autres matériaux, comme par exemple les liquides cryogéniques. La méthodolo-
gie que nous avons développée pourra alors y étre appliquée.

Du point de vue de ce doctorat, ce travail nous a fourni 1’occasion d’utiliser GAIA sur un cas
d’application réel et a mis en lumiere 1'intérét de disposer de notre propre code de traitement des
données nucléaires afin de pouvoir effectuer les ajustements entre les différentes fonctions St(a, B)
et tester leur impact sur les sections efficaces.
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Chapitre 5

Génération de fichiers d’entrée pour les
logiciels de calcul neutronique a énergie
continue

L’objectif final d'un code de traitement des données nucléaires comme GAIA est de produire
des fichiers d’entrée utilisables par les logiciels qui modélisent des systémes dans lesquels ont lieu
des réactions nucléaires, par exemple en physique des réacteurs, en neutronique, en radioprotection,
etc. Dans notre cas, nous nous intéressons plus spécifiquement aux logiciels de calcul neutronique a
énergie continue, parmi lesquels nous nous restreignons, dans un premier temps, a ceux utilisant en
entrée des fichiers au format ACE (A Compact ENDF) [93]. C’est notamment le cas des codes MCNP
et MORET, que nous présenterons dans la suite.

Ces deux logiciels doivent recevoir en entrée les sections efficaces sur une grille d’énergie suffi-
samment fine pour que les sections puissent étre obtenues entre ses points par interpolation linéaire.
Nous verrons dans la premiere partie de ce chapitre comment GAIA permet de générer une telle
grille. Nous verrons ensuite comment les fichiers ACE peuvent étre créés a partir des données cal-
culées par GAIA, avec 'aide du module ACER de NJOY. Puis, la derniere partie sera consacrée a
quelques cas d’utilisation de fichiers ACE produits par GAIA par les logiciels MCNP et MORET.

5.1 Création d'une grille d’énergie permettant I'interpolation linéaire des
sections

Afin d’alléger la lecture de cette partie, nous parlerons de grille linéaire pour désigner une grille
d’énergie suffisamment fine pour que les sections efficaces puissent étre calculées entre les points de
cette grille en utilisant une interpolation linéaire. De méme, nous parlerons de linéarisation d une grille
pour désigner 1'opération consistant a modifier une grille n’ayant pas cette propriété pour la rendre
linéaire.

5.1.1 Linéarisation de la grille produite par 1a méthode GAIA - Fourier

Lorsque le calcul de I'élargissement Doppler est effectué avec la méthode GAIA - Fourier, que
nous avons présentée dans la partie 3.4, les sections efficaces o sont obtenues sur une grille d’énergie

P
les points E, de la grille grace au théoréeme d’échantillonnage de Shannon [58] : voir I'équation 3.81. 11
faut noter que GAIA calcule en méme temps les sections efficaces pour toutes les réactions spécifiées
par l'utilisateur. La grille générée par la méthode GAIA - Fourier est également la méme pour toutes
ces réactions.

<EF m”) . Nous avons vu dans la partie 3.4.2 que ces sections peuvent étre interpolées entre
1<p<Nrour
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La grille GAIA - Fourier contient a priori un nombre de points, Nr,,,, bien supérieur a ce qui
est nécessaire pour une grille linéaire. Par exemple, dans le cas de I'élargissement Doppler de 2°U a
293.6 K avec une précision de 0.1 %, la taille de la grille GAIA - Fourier est de 271 394 points, alors
que celle de la grille linéaire produite par NJOY est de 76 085 points. Nous avons pu observer le
méme phénomeéne sur tous les tests qui ont été réalisés a ce jour. Le fait que la grille GAIA - Fourier
contienne trop de points suggere une méthode simple et rapide pour produire une grille linéaire.

Partant de la grille générée par la méthode GAIA - Fourier, la premiere étape est de vérifier que
cette grille contient suffisamment de points pour garantir l'interpolation linéaire des sections effi-
caces. Si ce n’est pas le cas, des points d’énergie sont ajoutés (avec les sections efficaces correspon-
dantes) jusqu’a ce que la grille devienne linéaire. Comme la grille GAIA - Fourier est a priori tres
fine, on peut raisonnablement penser qu'il ne sera pas nécessaire de calculer beaucoup de sections
supplémentaires. Quand bien méme 1’ajout de nombreux points serait requis, la grille complétée ob-
tenue a la fin de cette étape sera linéaire. Plus précisément, 'idée est de comparer, pour chaque point
p d’énergie E, de la grille, la valeur tabulée de la section efficace o (Ep) en ce point a la section o}’
que l'on obtient en effectuant une interpolation linéaire entre les deux points voisins :

E,—Ep 1

Inter
= E, _
UT UT( p 1) + Ep+1 — Epil

(07(Eps1) —or(Ep-1)) 6.1)

Si la différence relative entre or(E,) et 04" est inférieure a la précision souhaitée ¢, alors on peut
considérer que la grille permet 'interpolation linéaire des sections entre E, 1 et E,,1. Nous passons
alors au point p + 1 et nous comparons o7 (E,1) a la section obtenue par interpolation linéaire entre
E, et E, 2. En revanche, si la différence relative est supérieure a €, nous ajoutons les deux points

. . Epa+Ep ., EptEpi1 o . . . ) A s
d’énergies " et =2 3 ]a grille. Les sections efficaces correspondantes sont calculées grace a

la relation 3.81. Nous recommencons ensuite la vérification pour le nouveau point d’énergie M
(qui est alors comparé au point interpolé entre E, ; et Ep), et nous continuons ainsi jusqu’a ce que
toute la grille soit traitée.

A ce stade, nous avons obtenu une grille trés fine sur laquelle I'interpolation linéaire des sections
est possible. Nous pourrions donc nous arréter ici, cependant, pour les applications pratiques, la
taille de la grille est un parametre important : il est préférable qu’elle contienne le moins de points
possible, tout en restant linéaire. La seconde étape est donc de réduire le nombre de points dans cette
grille. Pour cela, comme notre grille contient beaucoup de points, nous avons suivi 'idée principale
du module POLIDENT de AMPX [94]. Les minima, maxima et points d’inflexion de la grille fine sont
d’abord stockés dans la grille linéaire finale. Un point p de la grille fine est un minimum si o7 (E,_1) >
or(Ep) etor(Ept1) > o7(Ep), ’est un maximum si o7 (E,—1) < or(Ep) et or(E,41) < o7(Ep), et 'est

or(E —or(E .. .
W) est un minimum ou un maximum.
P P

La grille finale est ensuite complétée de la maniere suivante : pour deux points adjacents déja dans
la grille finale, nous calculons par interpolation linéaire une section o' en chacun des points de la
grille fine compris entre ces deux points. Les valeurs de la section interpolée sont ensuite comparées
a celles de la section de la grille fine. Si I’erreur relative commise est supérieure a € en au moins un
point, alors le point o1 cette erreur est maximale est ajouté a la grille finale. Au contraire, sil’erreur est
inférieure a € pour tous les points, alors la grille finale est suffisamment étroite entre les deux points
considérés et nous passons aux points suivants. C’est ainsi qu'une grille linéaire ne contenant pas plus
de points qu’il n’est nécessaire peut étre générée a partir des résultats de la méthode GAIA - Fourier.
Cette procédure est appliquée en méme temps a toutes les réactions spécifiées par 1"utilisateur, ce qui
signifie que la grille linéaire finale est la méme pour toutes ces réactions.

A des fins d'illustration, nous allons reprendre I’exemple du calcul des sections efficaces de 2*U
a 293.6 K avec une précision de 0.1 %. La table 5.1 présente la taille de la grille obtenue a la fin de
chacune des étapes de la linéarisation : apres la méthode GAIA - Fourier, apres la génération de
la grille fine et apres avoir retiré les points excédentaires. Cette table donne également le temps de
calcul total a la fin de chaque étape. Nous voyons que la grille GAIA - Fourier est déja presque assez

un point d’inflexion si sa dérivée (approchée par

174



fine pour permettre 1'interpolation linéaire des sections puisqu’il na fallu lui ajouter qu’environ 10
000 points (soit 3.6 % du total) pour la rendre linéaire. Le temps de calcul total est de 37 s, dont 36
s sont consacrées au calcul de l'effet Doppler par la méthode GAIA - Fourier. La génération d'une
grille linéaire & partir de la grille de la méthode GAIA - Fourier est donc tres rapide devant le temps
de calcul de cette méthode. Enfin, rappelons que la grille linéaire générée par NJOY contient 76 085
points et que ce calcul a pris environ 150 s. La taille des grilles finales de GAIA et de NJOY est donc
comparable, ce qui laisse penser que les performances (en terme de rapidité) des codes de calcul
seront préservées si les données nucléaires sont traitées par GAIA au lieu de NJOY.

TABLE 5.1 - Taille des grilles générées a chaque étape de la linéarisation des sections de 2°U a 293.6
K (précision de 0.1 %)

Meéthode Premiere étape dela | Génération de la
GAIA - Fourier | linéarisation (grille fine) grille finale
Nombre de points dans la grille 271394 281 207 70720
Temps de calcul total 36s 37s 37s

Afin de tester sinotre linéarisation a été correctement effectuée, pour chaque énergie E,, de la grille

. ) . T . . ) . 3Ep+Ep1 Ep+E
finale nous avons calculé par interpolation linéaire les sections efficaces aux énergies —-—*+, =21

et %. Ces valeurs ont ensuite été comparées aux sections efficaces calculées aux mémes énergies
avec la méthode de référence. Les résultats sont tracés sur la figure 5.1. La différence relative avec les
valeurs de référence est a peu pres symétriquement répartie autour de 0 et son maximum excede
0.1 % de tres peu. Pour préciser cela, la table 5.2 donne les valeurs des 3 indicateurs qui ont déja été
définis dans la partie 3.4.3. Afin de mesurer la répartition des erreurs autour de 0, 'indicateur 2 bis a
été ajouté : il s’agit de la moyenne des différences relatives (sans valeurs absolues) avec la référence
sur 1’ensemble des points testés. Ces indicateurs confirment que, dans ce cas, les sections efficaces
peuvent bien étre obtenues par interpolation linéaire, avec la précision souhaitée, entre les points de
la grille finale générée par GAIA. Ces indicateurs ont aussi été calculés, exactement de la méme fagon,
a partir de la grille générée par NJOY. Le maximum de ’erreur relative commise est bien au-dessus
du seuil, mais les autres indicateurs ont des valeurs tout-a-fait acceptables, ce qui valide le caractere
linéaire de la grille de NJOY. La différence relative avec la référence pour les points interpolés sur la
grille de NJOY est également tracée sur la figure 5.1.

TABLE 5.2 — Indicateurs de comparaison avec la référence pour les sections de capture de 2U obte-
nues par interpolation linéaire sur les grilles finales de GAIA et NJOY (générées pour une précision
de 0.1 % dans les deux cas)

Méthode Interpolation linéaire | Interpolation linéaire
sur la grille de GAIA | sur la grille de NJOY
Indicateur 1 (%) 0.11 0.55
Indicateur 2 (%) 25 %1072 4.5 %1072
Indicateur 2 bis (%) 9.7 x 1073 3.6 x 1072
Indicateur 3 (%) 3.7 x 1072 1.4 x 1072

Nous avons ensuite effectué le méme test, mais sur 1’élargissement Doppler des sections efficaces
de 238U, toujours a 293.6 K et avec une précision de 0.1 %. Les tailles des grilles intermédiaires, ainsi
que les temps de calcul, sont donnés dans la table 5.3. A nouveau, nous constatons que notre méthode
permet de linéariser la grille de la méthode GAIA - Fourier en un temps trés faible devant le temps
de calcul de cette méthode (environ 3 s contre 813 s). A titre de comparaison, NJOY génére une grille
linéaire de 161 999 points en 180 s. Dans ce cas, la grille générée par GAIA est donc sensiblement plus
grande, quoique d"un ordre de grandeur comparable. Cependant, comme le montre la table 5.4, les
valeurs des indicateurs sont bien meilleures pour GAIA que pour NJOY (a I'exception de I'indicateur
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FIGURE 5.1 — Section efficace de capture radiative de 23°U a 293.6 K obtenue par interpolation linéaire
sur les grilles finales de GAIA et NJOY, et par la méthode de référence

3 qui est a peu pres le méme dans les deux cas). Cela est confirmé par la figure 5.2 ot I’'on constate
que la différence relative avec la référence reste environ inférieure au seuil pour GAIA, mais qu’elle
I'excede largement pour NJOY. De plus, alors que cette erreur est globalement symétrique dans le cas
de GAIA, il y a un biais non négligeable dans le cas de NJOY. Cependant I'indicateur 3, qui porte sur
les sections intégrées, étant bien inférieur a 0.1 %, on peut penser que la grille de NJOY est suffisante
pour les applications pratiques. Quant a la grille finale de GAIA, ces tests montrent qu’elle permet
bien l'interpolation linéaire des sections entre ses points.
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TABLE 5.3 — Taille des grilles générées a chaque étape de la linéarisation des sections de 2*¥U a 293.6
K (précision de 0.1 %)

Meéthode 1°7¢ étape de la Génération de la
GAIA - Fourier | linéarisation (grille fine) grille finale
Nombre de points dans la grille 5796 652 5798 262 278 032
Temps de calcul total 813s 814s 816s

— Mléthode dle référenlce
s | =~ Girille linéaire de GAIA (precision 0.1%) ]
— = Grille linéaire de NJOY (précision 0.1%)

10

Section efficace [barn]

Différence [%)]

[ — Dilfférence I1relative II\UOY / rélférence .

Différence relative [%]

— Dilfférence I1'elative (IEAIA / rélférence .
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Energie du neutron incident [eV]

FIGURE 5.2 — Section efficace de capture radiative de 2®U a 293.6 K obtenue par interpolation linéaire
sur les grilles finales de GAIA et NJOY, et par la méthode de référence
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TABLE 5.4 — Indicateurs de comparaison avec la référence pour les sections de capture de 28U obte-
nues par interpolation linéaire sur les grilles finales de GAIA et NJOY (générées pour une précision
de 0.1 % dans les deux cas)

Méthode Interpolation linéaire | Interpolation linéaire
sur la grille de GAIA | sur la grille de NJOY
Indicateur 1 (%) 0.11 2.2
Indicateur 2 (%) 2.9 x 1072 0.21
Indicateur 2 bis (%) 1.8 x 1072 0.20
Indicateur 3 (%) 1.3 x 1072 8.1x 1073

5.1.2 Production d’une grille linéaire pour les autres méthodes de calcul des sections
efficaces

La méthode de linéarisation que nous avons présentée dans la partie précédente ne peut étre
utilisée que lorsque les sections sont calculées avec la méthode GAIA - Fourier. Ce n’est pas le cas des
sections du domaine non-résolu, de celles données sous forme tabulée, ni des sections a 0 K. Nous
allons donc présenter rapidement les méthodes employées dans chacun de ces cas particuliers.

Sections efficaces dans le domaine non-résolu

Afin de créer une grille linéaire sur le domaine non-résolu, nous avons employé la méthode uti-
lisée dans POLIDENT [94]. Dans ce domaine, les sections efficaces moyennes sont calculées a partir
des parametres (Dj;), et <FA,al ]> 4 (cf. partie 2.6). Pour le format ENDF, deux cas sont possibles :
dans le plus simple, ces parametres sont considérés indépendants de 1’énergie. La premiere étape de
la méthode est alors de créer une grille initiale ayant un pas constant en léthargie !. Ainsi, pour un
domaine d’énergie allant de E; a E,, cette grille initiale est composée des N = 100 points d’énergie
E;, avec:

Ey = E; e, Vk € [0,N — 1] (5.2)

otl le pas en léthargie Au est donné par :

1 Ej,
Au = N_1 In <El> (5.3)

La deuxieme possibilité est que les parametres soient donnés sur une grille d’énergie. Celle-ci sert
alors de grille initiale, avec éventuellement 1’ajout de points supplémentaires de facon a ce que le
rapport de deux points adjacents soit toujours inférieur a Au. Une fois la grille initiale définie, sa pro-
priété de linéarité est vérifiée en calculant, pour tout couple de points Ej et Ey 4, la section efficace
en 3 (Ex + Exy1), d’une part par interpolation linéaire et d’autre part, en utilisant la méthode de re-
construction de GAIA. Si la différence entre ces deux valeurs est supérieure a la précision souhaitée,
alors le nouveau point est ajouté a la grille, et ainsi de suite. A ce stade, la grille obtenue est bien
linéaire mais contient vraisemblablement plus de points qu’il n’est nécessaire. Son nombre de points
est réduit en utilisant la méme méthode que celle employée pour passer de la grille fine a la grille
finale dans le cas de la linéarisation de GAIA - Fourier (recherche des minima, maxima et points d’'in-
flexion, puis comparaison des sections de la grille fine avec les valeurs interpolées entre les points de
la grille finale). Cet algorithme, bien que simple, devrait fonctionner convenablement car les sections
moyennes a linéariser sont des fonctions lisses de 1’énergie.

Afin de montrer rapidement que cette méthode fonctionne effectivement, nous avons réalisé le
méme test que précédemment sur le domaine non-résolu de 2*!Pu (qui s’étend de 300 a 30 000 eV).

1. La léthargie u est définie, a une constante additive pres, comme 1’'opposée du logarithme de 1'énergie.
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Comme il n'y a pas d’effet Doppler sur le domaine non-résolu, les valeurs de référence contre les-
quelles la linéarisation est testée sont simplement les sections reconstruites par un calcul direct effec-
tué avec GAIA aux énergies considérées. La différence relative entre les sections interpolées depuis la
grille finale, qui contient 102 points, et les valeurs de référence est tracée sur la figure 5.3. La différence
maximale atteinte est de 0.105 %, ce qui est tout-a-fait acceptable.

10 T T T T
+ — Valeurs de référence (reconstruction directe avec GAIA)

9 [ ——— Grille linéaire de GAIA (precision 0.1%) |
ol i

Section efficace [barn]

0 - : - : - : - : : :
| —— Différence relative GAIA /référence

e
=

Différence relative [%]

300 5000 10000 15000 20000 25000 30000
Energie du neutron incident [eV]

FIGURE 5.3 — Section efficace de capture radiative de ?*!Pu dans le domaine non-résolu obtenue par
interpolation linéaire sur la grille finale de GAIA et erreur relative commise

Sections efficaces sous forme tabulée

Comme nous 'avons déja mentionné dans la partie 3.6.2, les sections efficaces dans le domaine
du continuum, ainsi que les sections complémentaires sur les autres domaine d’énergie, sont données
dans le format ENDF sous la forme de valeurs tabulées en fonction de 1’énergie. La loi d'interpolation
a utiliser est également indiquée, parmi un ensemble de lois simples.

Les énergies de ce tableau fournissent une grille de départ pour la linéarisation. Comme les sec-
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tions sont lisses entre les points de cette grille initiale, nous appliquons ensuite la méme méthode que
celle employée pour le domaine non-résolu afin de générer une grille linéaire. Les tests pour 1'ajout
puis la suppression des points de la grille sont effectués simultanément pour toutes les réactions
définies, ce qui permet d’avoir une grille linéaire finale commune a toutes ces réactions.

Sections efficaces reconstruites a 0 K

Pour étre complet, il reste a traiter le cas ot I'utilisateur souhaite linéariser des sections efficaces a
0 K sur le domaine des résonances résolues. Comme 1’effet Doppler n’entre pas en jeu, ces sections ne
peuvent pas étre calculées par la méthode GAIA - Fourier et aucune des méthodes ci-dessus ne peut
donc s’appliquer pour leur linéarisation. A priori ce cas n’est utile que pour visualiser les sections
a 0 K et vérifier leurs valeurs : la linéarisation des sections a 0 K n’a pas d’utilisation pratique (car
nous ne l'utilisons pas pour le calcul de l'effet Doppler). Nous nous sommes donc contentés d’adap-
ter légerement les méthodes précédentes pour 1’obtention de la grille linéaire. Nous partons d’une
grille initiale composée de toutes les énergies de résonance sur le domaine nous intéressant. Nous
appliquons ensuite la méthode utilisée dans le domaine non-résolu pour générer une grille linéaire a
partir de cette grille initiale. Comme les sections efficaces ne sont pas nécessairement lisses entre deux
énergies de résonance, la grille ainsi obtenue risque de ne pas étre tout-a-fait linéaire. Elle sera néan-
moins suffisamment fine pour pouvoir visualiser les sections a 0 K et détecter d’éventuels problémes
dans la reconstruction. Un test effectué de la méme maniere que précédemment sur la linéarisation
de °U a 0 K (avec une précision souhaitée de 0.1 %) montre que la grille obtenue est acceptable (cf.
figure 5.4).

5.1.3 Regroupement des grilles pour les différents domaines d’énergie

Dans les bibliotheques de données nucléaires, les parametres permettant la reconstruction des
sections efficaces sont donnés pour des domaines d’énergie bien définis. Un fichier évalué contient
plusieurs domaines d’énergie différents, avec pour chacun la donnée du formalisme a utiliser pour
reconstruire les sections efficaces et les réactions concernées. On parle de domaines de résonance. En
plus de cela, des sections complémentaires sont définies sous forme tabulée sur I’ensemble de l'inter-
valle d’énergie couvert par le fichier évalué. Ces sections complémentaires permettent de calculer les
sections efficaces pour les réactions qui ne sont définies dans aucun des domaines de résonances. Elles
permettent également de prolonger les sections de réaction définies sur un ou plusieurs domaines de
résonance en dehors de ces domaines, voire, éventuellement, de calculer une partie additionnelle a
ajouter a ces sections sur les domaines de résonance.

Toutes les méthodes (reconstruction, calcul de I'effet Doppler, linéarisation) que nous avons pré-
sentées jusqu’ici s’appliquent indépendamment a chacun des domaines de résonance. Pour pouvoir
générer les fichiers ACE, il est nécessaire d’assembler les résultats sur chacun de ces domaines, ainsi
que ceux des sections complémentaires, pour pouvoir produire des sections efficaces sur 1’ensemble
de l'intervalle d’énergie et pour toutes les réactions définies dans le fichier évalué auquel nous nous
intéressons. Considérons un fichier avec N réactions, notées rq, 77, ..., ¥y, et M domaines de réso-
nance. Le domaine de résonance d’indice i s’étend de E;; a E;,; et permet de reconstruire N; sections
efficaces correspondant aux réactions Tpirr OU les pix, 1 < k < N;j, sont des indices dans (1, N]. AOK,
les domaines de résonance successifs ne se recoupent pas et se suivent sans interruption :

Eg <Epo=Ej<Ep=Ep<..<Eym1=Em<Epm (5.4)

Sur chacun des domaines de résonance, les sections a 0 K sont portées a la température T en utilisant
I’équation 3.11, qui décrit I’effet Doppler. Pour le domaine i, les sections a 0 K sont nulles en dehors de
[E1 i, Ep;]. Mais, du fait de la largeur non nulle du noyau de Solbrig, 'intervalle sur lequel les sections
a T sont non négligeables s’élargit. Si on considere que le noyau de Solbrig a E est nul en dehors de
l'intervalle [A(E), B(E)] défini dans la partie 3.3.1, alors les sections a T du domaine i, notées (7%,,
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FIGURE 5.4 — Section efficace de capture radiative de 2>°U a 0 K obtenue par interpolation linéaire sur
la grille finale de GAIA et erreur relative commise

pour la réaction r, sont non nulles si et seulement si l'intervalle d’intégration de 1’équation Doppler a

. . . . D) l _ T T .
une intersection avec [E; ;, Ey,]. Cela signifie que les o7, sont non-nulles sur [E;;, E; .|, avec:

0 si El,,' <

Ef; = 7 \2 .
’ (\/ Ei— \/—&> siE; >

(5.5)

==

2
Ef, = (w/Eh,i n %) (5.6)

Ce nouvel intervalle vérifie El?i < Ej;et EhT, ; > Ej;. Cela a donc pour conséquence qu’apres calcul de
'effet Doppler, les intervalles de définition des sections efficaces de deux domaines de résonance voi-
sins se recoupent. Pour calculer la grille linéaire entre E; ; et Ej, ;, il est donc nécessaire de prendre en
compte non seulement les sections du domaine 7, mais aussi celles du domaine i — 1 (sur [E;;, E ,{ ifl])
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et celles du domaine i + 1 (sur [E}, 11, En,i]). Afin de prendre en compte cet effet, nous appliquons les
méthodes de linéarisation décrites plus haut non plus a ¢’ , mais a 0%71 + ok + 0*?;1.
parties communes [E;;, EL. ] et [E]. |, E},;] sont peu étendues, cela n’a que peu de conséquences sur

Li+1/
I'efficacité de ces méthodes.

Comme les

I faut maintenant considérer les sections complémentaires. La premiere étape est de générer, avec
les méthodes décrites plus haut, une grille fine pour I'ensemble des domaines de résonance, en te-
nant compte des intersections entre domaines. Les sections complémentaires sont ensuite calculées
et ajoutées a chacun des points de cette grille, qui peut éventuellement étre complétée si elle a perdu
sa propriété de linéarité 2. Enfin, le nombre de points de la grille fine ainsi obtenue est réduit en uti-
lisant la méme stratégie que celle employée pour la linéarisation de la méthode GAIA - Fourier. Cela
permet finalement de générer une grille linéaire couvrant I’ensemble des énergies et des réactions du
tichier évalué. Cette grille est commune a toutes ces réactions.

Dans le cas ot les sections différentielles angulaires sont calculées par GAIA a partir des para-
metres de résonance, comme cela a été détaillé dans le chapitre 4, il est nécessaire de fournir une
grille d’énergie sur laquelle les distributions angulaires seront données. Les variations en énergie des
distributions angulaires étant liées a celles des sections primaires, nous utilisons la méme grille pour
ces deux quantités. C’est ce que recommande le manuel ENDF [2].

5.2 Génération de fichiers au format ACE

5.2.1 Le format ACE

Le logiciel américain MCNP (Monte-Carlo N-Particles transport code) [93] est un code de calcul
utilisé en physique nucléaire pour simuler le transport de particules (neutrons, photons, électrons)
et leur interaction avec la matiére, en utilisant la méthode Monte-Carlo. Les données nucléaires sont
donc un parameétre d’entrée indispensable a son fonctionnement. Pour effectuer les calculs, ce logiciel
utilise les données nucléaires a toute énergie : on dit que c’est un code de calcul a énergie continue,
par opposition aux codes multi-groupes qui n’ont besoin que des valeurs moyennes des données
nucléaires sur des groupes d’énergies.

L'IRSN a développé son propre code de calcul Monte-Carlo pour modéliser le transport des neu-
trons : il s’agit du code MORET [95]. Il a spécifiquement été développé pour I'évaluation du risque de
criticité dans les installations nucléaires. La version MORET 5 est, comme MCNP, un code a énergie
continue.

Les logiciels MCNP et MORET ne peuvent pas utiliser directement les données nucléaires pré-
sentes dans les fichiers évalués : ces données doivent au préalable avoir été traitées et mises au format
ACE (A Compact ENDF). Pour le transport des neutrons, les fichiers ACE contiennent les sections effi-
caces correspondant a toutes les réactions contenues dans le fichier évalué. Ces sections sont données
sur une grille d’énergie qui doit étre suffisamment fine pour permettre leur interpolation linéaire avec
une tolérance fixée. Les fichiers ACE doivent également contenir les distributions angulaires pour dé-
crire la diffusion des neutrons et I'émission de particules. Elles doivent elles aussi étre données sur
une grille d’énergie. Pour achever de décrire la diffusion, les distributions d’énergie secondaire des
particules émises sont incluses dans les fichiers ACE. Si nécessaire, des tables contenant les valeurs
de St(«, B) a utiliser pour la diffusion thermique des neutrons peuvent également étre ajoutées. De
méme, il est possible d’insérer des tables de probabilité dans les fichiers ACE pour prendre en compte
I'auto-protection dans le domaine non-résolu. Des données générales sont enfin requises, comme la
masse des noyaux cibles en jeu, les gains d’énergie des différentes réactions, etc.

2. Il faut cependant s’assurer que les sections complémentaires soient bien continues entre les deux points entre lesquels
la grille doit étre complétée
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5.2.2 Utilisation du module ACER de NJOY

Notre code GAIA permet de réaliser la plus grande partie du traitement des données requises par
les fichiers ACE : la reconstruction des sections efficaces pour tous les formalismes, le calcul de 'effet
Doppler, le calcul des distributions angulaires (éventuellement & partir des parametres de résonance)
et la génération d’une grille d’énergie linéaire pour les section et les distributions angulaires. Il faut
toutefois noter que GAIA ne peut pas encore produire de tables de probabilité : dans le domaine non-
résolu, seules les sections infiniment diluées sont calculées. Néanmoins, GAIA fournit suffisamment
d’informations pour pouvoir créer, au moins en partie, des fichiers ACE. L'utilisation de ces fichiers
par les codes MCNP et MORET sur des calculs de physique nucléaire va permettre de démontrer que
les méthodes numériques développées dans GAIA peuvent étre employées en pratique.

RECONR

lPENDF

BROADR

PENDF

<0z
=

l_ ou

FIGURE 5.5 — Schéma de principe de la génération de fichiers ACE par GAIA en utilisant le module
ACER de NJOY

Nous n’avons pas eu le temps de développer dans GAIA d’objet permettant d’écrire des données
au format ACE. En revanche, nous sommes capables de traduire les données calculées au format
PENDF (pour Point ENDF), qui est un format dérivé de ENDF pour les données a énergie continue.
Les différents modules de NJOY peuvent utiliser ce format pour se transmettre les informations. La
figure 5.5 montre schématiquement les étapes de la création d’'un fichier ACE par NJOY. Le fichier
ENDF initial, contenant 1’évaluation du noyau nous intéressant, est d’abord traité par le module
RECONR, qui reconstruit et linéarise les sections efficaces, puis par le module BROADR, qui cal-
cule 'effet Doppler et linéarise a nouveau les sections. En sortie de BROADR, un fichier PENDF est
créé contenant la grille des sections élargies a la température souhaitée ainsi que les distributions
angulaires, si elles ont été calculées a partir des paramétres de résonance. Si des tables de probabi-
lité doivent étre calculées pour le domaine non-résolu, le fichier PENDF est complété par le module
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PURR, responsable de leur calcul. Ce fichier PENDF est ensuite donné au module ACER, qui le tra-
duit au format ACE.

GAIA peut produire, de maniere completement indépendante, la méme information que les mo-
dules RECONR et BROADR, et peut I'écrire au format PENDF. Notre stratégie consiste donc simple-
ment a remplacer dans le schéma de la figure 5.5 le PENDF produit par RECONR + BROADR par
celui produit par GAIA. Si besoin, le PENDF de GAIA est donc complété par PURR pour 'ajout des
tables de probabilité, puis, dans tous les cas, il est transformé en fichier ACE par le module ACER.
A terme, le développement de la capacité a écrire au format ACE dans GAIA, ainsi que 1'implé-
mentation du calcul des tables de probabilité, permettront de se passer totalement de NJOY pour la
production de fichiers au format ACE.

5.3 Tests sur quelques cas pratiques

Les fichiers évalués des bibliotheques de données nucléaires sont testés sur des expériences inté-
grales de référence, communément appelées benchmarks en anglais, pour lesquelles une modélisation
précise a été effectuée. L'enjeu est de reproduire certaines valeurs d’'intérét, comme par exemple le
facteur de multiplication effectif k.¢s pour les études de criticité, lorsque 1’évaluation que 1'on sou-
haite tester est utilisée en entrée du modele. Bien évidemment, cette évaluation doit avoir été traitée
avant d’étre fournie au logiciel de calcul. Afin de montrer que nos méthodes peuvent effectivement
étre utilisées en pratique, nous avons donc réalisé des calculs sur plusieurs de ces expériences inté-
grales en utilisant les fichiers ACE produits avec GAIA. Précisons bien que cela n’est pas une tentative
de qualification de ce code, ce qui nécessiterait d’effectuer un nombre bien plus important de tests.

Nos tests ont porté sur des noyaux faisant partie du domaine d’étude de la collaboration CIELO
(Collaborative International Evaluated Library Organization) [96]. Cette collaboration est récente et a pour
objectif de réaliser des évaluations modernes de grande qualité. Six noyaux font partie de ses prio-
rités : 10, 56Fe, 2Py, 35U, 238U et 'H. Nous voulons ainsi établir que GAIA permet de traiter les
évaluations les plus modernes et pourra, a terme, faire partie du panel d’outils a disposition des
évaluateurs.

5.3.1 Expériences intégrales utilisant 233U

Les tests des méthodes numériques qui ont été présentés dans les chapitres précédents ont montré
des différences faibles, mais non négligeables, entre les sections traitées par GAIA et par NJOY. Il est
légitime de se demander si ces différences ont un impact sur la précision des calculs intégraux. Pour
donner un premier élément de réponse, des calculs ont été réalisés avec le logiciel MCNP 6 sur deux
expériences intégrales utilisant 228U. Pour chacune, deux calculs ont été lancés, 'un en employant
le fichier ACE de 23U généré par NJOY 99.259 et I'autre en employant celui généré par GAIA. Les
tichiers ACE de tous les autres noyaux ont été les mémes pour ces deux calculs, afin d’isoler I'impact
du traitement de 2®*U. Comme indiqué dans la partie précédente, GAIA n’a ni la capacité de calculer
les tables de probabilité (qui sont trés importantes pour ces expériences car elles sont sensibles au
spectre rapide), ni celle de traduire les données au format ACE. Apres son traitement des données
nucléaires, GAIA produit un fichier PENDF contenant sections efficaces primaires et différentielles,
qui est ensuite complété par le module PURR de NJOY pour I'ajout des tables de probabilité, puis
traduit au format ACE par le module ACER.

Les expériences intégrales utilisées ici ont été effectuées dans l'installation BFS-1 de 1'Institute
for Physics and Power Engineering (Russie) et font partie d'un ensemble plus large d’expériences qui
servent de référence pour les calculs de criticité mettant en jeu du combustible MOX. Ce combustible
est un mélange d’oxydes de plutonium et d’'uranium, l'uranium y étant majoritairement présent sous
la forme isotopique 23¥U. Les expériences sont décrites en détail dans le International Handbook of
Evaluated Reactor Physics Benchmark Experiments (IHERPhBE) [97] sous la référence BFS1-FUND-EXP-
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001 et dans le International Handbook of Evaluated Criticality Safety Benchmark Experiments (IHECSBE)
[98] sous la référence MIX-MISC-MIXED-001. Les incertitudes globales viennent principalement de
trois sections efficaces [99], dont la section de capture de 23U, ce qui explique notre choix.

Le réacteur BFS-1 est composé d’environ 1200 tubes verticaux en acier inoxydable ou en alumi-
nium installés dans un réseau hexagonal. Ces tubes contiennent le combustible, les réflecteurs, ainsi
que les barres de contrdle. Pour les expériences, le combustible, placé dans les tubes en aluminium,
est composé d'un empilement de pastilles d’oxyde de plutonium, d’oxyde d’uranium appauvri et de
polyéthylene, afin de simuler I'emploi de poudre MOX humide (I’hydrogeéne est fourni par le poly-
éthylene). Nous nous sommes particulierement intéressés ici aux expériences BFS-99/1 et BFS-101/3
durant lesquelles la criticité a été atteinte et dont les caractéristiques sont résumées dans la table 5.5.

TABLE 5.5 — Principales caractéristiques des deux expériences

Expérience Proportion de Pu Proportion équivalente d’eau | Masse de combustible
(pourcentage massique) (pourcentage massique) (kg)
BFS-99/1 22 2.5 81
BFS-101/3 10 2.1 188

La table 5.6 présente les valeurs de k.s¢ obtenues par calcul® MCNP 6 sur chacune des deux
expériences, en utilisant soit le fichier ACE de 28U produit par NJOY, soit celui produit par GAIA.
Lors de ces calculs, 10 000 cycles de 1000 particules ont été simulés. L'incertitude statistique a 1 ¢ du
calcul Monte-Carlo est indiquée pour chacun des cas, ainsi que la différence entre les k.¢s obtenus
avec NJOY et GAIA. On remarque que la valeur de k.fs obtenue pour l'expérience BFS-99/1 est
éloignée de 1 (I'erreur est d’environ 1400 pcm). Cela est dt aux évaluations de Pu et n’a pas de
conséquence pour la comparaison GAIA / NJOY que nous menons.

TABLE 5.6 — Résultats des calculs de k.¢s par MCNP 6, pour les expériences BFS utilisant 28y

Expérience | Fichier ACE traité avec NJOY | Fichier ACE traité avec GAIA | Ecart des k¢
kegs calculé | Incertitude (pcm) | k.¢f calculé | Incertitude (pcm) (pcm)
BFS-99/1 1.01407 23 1.01406 22 1
BFS-101/3 0.99677 20 0.99658 19 19

Le logiciel MCNP 6 permet également d’effectuer un calcul de sensibilité. La sensibilité associée a
une section efficace donnée permet de mesurer la variation relative de k,s; induite par une variation
de cette section autour de 1’énergie considérée. Les figures 5.6 et 5.7 présentent la sensibilité associée
a la section de capture de 38U calculée par MNCP 6 avec les fichiers ACE de GAIA et de NJOY, pour
chacune des deux expériences. On constate que, quel que soit le code de traitement utilisé, les profils
de sensibilité ont des formes semblables, avec des pics situés aux mémes énergies. Les différences
d’amplitude sont dues, d’une part, aux incertitudes statistiques du calcul Monte-Carlo, et d’autre
part, aux différences dans la taille des grilles d’énergies de NJOY et GAIA. La seconde information
importante contenue dans les figures 5.6 et 5.7 est que les deux modeles utilisés sont sensibles aux
valeurs de la section de capture de 2387 dans le domaine des résonances résolues, ¢’est-a-dire dans le
domaine ot1 les traitements de GAIA et de NJOY sont différents. L'utilisation de ces expériences pour
comparer les fichiers ACE produits par ces deux codes est donc pertinente.

Les écarts sur les k,ss calculés sont suffisamment faibles pour que 1’on puisse considérer que le
traitement de 28U par GAIA permet d’obtenir les mémes résultats que le traitement par NJOY. La
premiere conclusion est donc que, dans ce cas, GAIA semble fonctionner correctement. Cela nous
permet aussi de vérifier que les différences entre GAIA et NJOY relevées lors de la comparaison

3. Calculs réalisés par E. Ivanov, IRSN.
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FIGURE 5.6 — Sensibilité du modeéle BFS-99/1 a la section de capture de 28U (par unité de léthargie)
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FIGURE 5.7 - Sensibilité du modele BFS-101/3 a la section de capture de 28y (par unité de léthargie)

ponctuelle des sections efficaces apres élargissement Doppler et linéarisation n’ont pas d’impact sur
les résultats des calculs intégraux faisant intervenir 2U. De plus, ce test démontre que les fichiers
PENDF produits par GAIA peuvent étre utilisés par le module PURR de NJOY pour I'ajout de tables
de probabilité. Ceci est rendu possible grace aux bonnes propriétés de modularité de NJOY.
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5.3.2 Expériences intégrales utilisant °O

Notre deuxieme test a porté sur le traitement par GAIA d’une évaluation moderne, utilisant le
nouveau formalisme LRF = 7, en 'occurrence celle de 1O qui nous a été fournie par Luiz Leal de
Oak Ridge National Laboratory. La version de NJOY dont nous disposons (99.259) ne permettant pas
le traitement de cette évaluation, Luiz Leal nous a fourni un fichier ACE produit par NJOY 2012. De
notre c6té, nous avons utilisé GAIA et le module ACER de NJOY 99.259 pour produire un deuxieme
fichier ACE. L'évaluation de '°O ne contient pas de domaine non-résolu et il n’a donc pas été né-
cessaire d’utiliser le module PURR dans ce cas. Sur le domaine résolu, les sections différentielles
angulaires ont été calculées par GAIA a partir des parameétres de la matrice R.

L'expérience que nous utilisons pour ce test a été réalisée sur le réacteur RB de l'Institute of Nu-
clear Sciences "Vinca” (Serbie). Son coeur est constitué d’un réseau carré de mailles dans lesquelles
sont insérées les tubes de combustible, qui est ici du dioxyde d"uranium enrichi a 80 %. Le réseau est
contenu dans un réservoir cylindrique en aluminium rempli d’eau lourde qui sert a la fois de modé-
rateur et de réflecteur. Du fait de I'humidité de 1’air, 'eau lourde absorbe progressivement de 'eau
légere ce qui a modifié sa composition isotopique depuis la mise en service de l'installation en 1958.
A I'époque des mesures, la fraction molaire de D,O était de 97.6 %. Enfin, ce réservoir est situé dans
le batiment réacteur, loin des murs et de tout élément réfléchissant.

Lors de I’expérience, les barres de controle sont progressivement retirées et la criticité est atteinte,
puis maintenue, en ajustant la hauteur d’eau lourde dans le réservoir, qui est ensuite mesurée. Cette
expérience est décrite en détail dans le International Handbook of Evaluated Criticality Safety Benchmark
Experiments [98] sous la référence HEU-COMP-THERM-017 (cas 95/1999). Nous I’avons sélectionnée
car, du fait de I'emploi de 1’eau lourde comme modérateur, elle doit étre sensible aux valeurs des
sections de %O sur tout le domaine des résonance.

Deux simulations MNCP 6 ont été réalisées* a partir du modele de cette expérience, chacune
avec 10 000 cycles de 1200 particules. Pour la premiére, le fichier ACE décrivant 1°0 a été généré a
partir de la nouvelle évaluation de °O par NJOY 2012 et pour la seconde, nous avons utilisé GAIA
pour générer le fichier ACE. Comme il ne s’agit que d'une version provisoire de 1’évaluation de
160, nous ne donnerons pas les valeurs des k, £ qui ont été obtenues, mais seulement les différences
entre les deux cas. Pour notre propos, qui est simplement de montrer que GAIA permet de traiter
des évaluations modernes, cela est suffisant. Ces différences sont présentées dans la table 5.7, avec
lI'incertitude a 1 o des calculs Monte-Carlo (qui est la méme pour les deux calculs).

TABLE 5.7 — Résultats des calculs de k.fs par MCNP 6, pour I'expérience HEU-COMP-THERM-017

Différence entre les k,¢¢ pour les évaluations | 30 pcm
de 00 traitées avec NJOY 2012 et GAIA
Incertitude a 1 o des calculs MCNP 6 25 pcm

La figure 5.8 présente les sensibilités aux différentes sections de '°O de ce modele. Comme at-
tendu, cela montre qu’il est bien sensible a O et donc que son utilisation est pertinente pour nos
comparaisons. On constate qu’il est principalement sensible a la section de diffusion élastique sur
tout le domaine des résonances, avec un maximum en dessous de 1 eV. La différence entre les fichiers
ACE traités avec GAIA et NJOY est seulement de 30 pcm, ce qui est a peine plus que l'incertitude
a 1 ¢ du calcul Monte-Carlo, et moins que la somme des incertitudes des deux calculs. Nous pou-
vons donc en conclure que, pour ce cas, le traitement de GAIA est acceptable puisqu’il conduit a une
valeur tres proche (dans les barres d’erreur) de celle obtenue en utilisant NJOY 2012.

4. Calculs réalisés par E. Ivanov, IRSN.
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Expérience HEU-COMP-THERM-017 0-16 elastic
Integral Value = 0.1631262 = 1.972455E-4 ————
Expérience HEU-COMP-THERM-017 0-16 capture
Integral Value = -0.002762759 + 2.956631E-7 ————
Expérience HEU-COMP-THERM-017 0-16 n,alpha
Integral Value = -0.002039334 = 2.880685E-7
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FIGURE 5.8 — Sensibilité de I'expérience HEU-COMP-THERM-017 aux sections de '°O (par unité de
léthargie)

5.3.3 Expériences intégrales utilisant *°Fe

Le Fe est un noyau d’une grande importance pour la stireté nucléaire, du fait de sa présence
dans les réacteurs. C’est pourquoi ce noyau est une des priorités de la collaboration CIELO. Luiz
Leal nous a fourni une évaluation de *°Fe pour nos tests. Il s’agit & nouveau d’une version provisoire
utilisant le formalisme LRF = 7 dans le domaine résolu. Il n’y a pas de domaine non-résolu (les sec-
tions correspondantes étant données sous forme tabulée), les tables de probabilité n’ont donc pas a
étre calculées et le fichier ACE que nous produisons est généré par utilisation de GAIA et du module
ACER sans qu’il y ait besoin de PURR. Comme précédemment, GAIA calcule les sections différen-
tielles angulaires directement a partir des parametres de la matrice R et Luiz Leal nous a fourni un
fichier ACE généré par NJOY 2012.

Calculs menés avec MORET

Le programme MIRTE [100], lancé en 2005 par I'IRSN, a pour objectif la réalisation d’expériences
pour tester les données nucléaires sur certains matériaux structurels, principalement dans le domaine
thermique. Ce programme a été réalisé jusqu’en 2013 sur l'installation expérimentale "Appareillage
B" du centre CEA de Valduc. Nous nous intéressons ici a I'expérience 2A-Fe-200 du sous-programme
MIRTE 1, qui porte sur la caractérisation du fer dans le domaine thermique. Le combustible est com-
posé de tiges de dioxyde d'uranium qui sont regroupées en deux réseaux distincts séparés par un
écran de *°Fe, large de 200 mm. Les réseaux et I’écran sont plongés dans un réservoir d’eau. L'expé-
rience consiste en une approche sous-critique qui est réalisée en faisant varier la quantité d’eau dans
le réservoir. La hauteur d’eau obtenue lorsque la criticité est atteinte est précisément mesurée grace a
un capteur situé dans le réservoir.

Un modele de cette expérience a été réalisé a I'aide du code Monte-Carlo MORET 5 de 1'IRSN.
A partir de ce modele, trois calculs® ont été réalisés en utilisant deux différents fichiers ACE pour
Fe : le premier venant du traitement de la nouvelle évaluation de **Fe par NJOY 2012 et le second
du traitement de cette méme évaluation par GAIA. Etant donné que les résultats de MIRTE sont
protégés par un accord de confidentialité entre 'IRSN et ses partenaires, nous ne pouvons donner

5. Calculs réalisés par N. Leclaire, IRSN.
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ici les valeurs des k, ff obtenus, mais seulement leurs différences. A nouveau, cela suffit pour notre
objectif. Ces différences sont présentées dans la table 5.8.

TABLE 5.8 — Résultats des calculs de k.ss par MORET 5, pour I'expérience 2A-Fe-200 de MIRTE

Différence entre les k. pour les évaluations | 4 pcm
de 5°Fe traitées avec NJOY 2012 et GAIA
Incertitude a 1 o des calculs MORET 5 10 pcm

La différence entre les k. ¢¢ lorsque la nouvelle évaluation est traitée par NJOY 2012 et GAIA est
seulement de 4 pcm, ce qui est moins que l'incertitude des calculs Monte-Carlo (qui est la méme
dans les deux cas). Les traitements de GAIA et de NJOY 2012 sont donc ici tout-a-fait équivalents.
Les valeurs précises de sensibilité sont incluses dans 'accord de confidentialité, mais nous savons
que cette expérience est principalement sensible aux sections efficaces dans le domaine thermique.

Calculs menés avec MCNP 6

Nous avons également testé le fichier ACE produit par GAIA sur une autre expérience intégrale,
sensible & un domaine d’énergie un peu plus élevée. Les calculs ® ont cette fois été réalisés avec MCNP
6. L'expérience que nous utilisons a été réalisée en 1980 dans ’assemblage 34 du réacteur ZPR-9 (Zero
Power Reacteur : réacteur a puissance nulle) de Argonne National Laboratory. Le cceur est composé de
blocs fins d’uranium enrichi a 93 % séparés par du fer. Le réflecteur est en acier inoxydable. Les
caractéristiques neutroniques de 1’ensemble sont dominées par les noyaux >*U et *°Fe. Enfin, cette
expérience est principalement sensible au domaine d’énergie intermédiaire, avec un pic du flux neu-
tronique qui est environ a 200 keV. Une description détaillée peut étre trouvée dans le International
Handbook of Evaluated Criticality Safety Benchmark Experiments [98] sous la référence HEU-MET-INTER-
001.

Comme I'évaluation de **Fe que nous utilisons n’est qu’une version provisoire, nous nous conten-
tons d’indiquer dans la table 5.9 1’écart entre les k,s¢ calculés en utilisant le fichier ACE généré par
GAIA et celui généré par NJOY 2012. Il est de 24 pcm, alors que l'incertitude statistique a 1 o est de 14
pcm pour chacun des calculs MCNP 6. Cette différence est donc suffisamment faible (car inférieure a
la somme des incertitudes) pour étre considérée acceptable.

TABLE 5.9 — Résultats des calculs de k,ss par MCNP 6, pour l'expérience HEU-MET-INTER-001

Différence entre les k. pour les évaluations | 24 pcm
de %°Fe traitées avec NJOY 2012 et GAIA
Incertitude a 1 ¢ des calculs MCNP 6 14 pcm

Les calculs MCNP 6 montrent que ce modele est principalement sensible a la section élastique
du *Fe. Les profils de sensibilité pour cette section, obtenus a partir des fichiers ACE de GAIA et
NJOY, sont tracés sur la figure 5.9. Globalement, les deux profils indiquent une sensibilité maximale
dans le domaine de 10° & 10° eV, c’est-a-dire vers la partie supérieure du domaine des résonances
résolues de *°Fe. Les formes de ces deux profils sont cependant assez différentes. Pour analyser cela
plus en détail, nous avons utilisé le code TSAR, qui fait partie du systéme SCALE [16]. A partir de
calculs de sensibilité sur deux configurations d'un méme systeme (dans notre cas, le changement
entre les configurations est I'utilisation de fichiers ACE différents pour *°Fe), ce code permet de cal-
culer la sensibilité de la différence de réactivité” entre les configurations pour chacune des sections
efficaces. La table 5.10 donne les plus grandes de ces sensibilités et montre que 1’écart de réactivité
est principalement sensible a la section de diffusion élastique de **Fe. Nous avons deux pistes pour

6. Calculs réalisés par E. Ivanov, IRSN.
7. Cette différence de réactivité Ap est définie par Ap = 1/k,sr1 — 1/k,fr0, OUk,sy,; est e k,rr de la configuration i.
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expliquer cela : la premiere est que, comme mentionné dans la partie 3.4.3, NJOY arréte de prendre
en compte l'effet Doppler au-dela de 8.623 x 10° eV, ce qui entraine des différences avec GAIA pas
tout-a-fait négligeables (cf. table 3.8). La deuxiéme est que cela est di aux petites différences relevées
entre les sections différentielles angulaires calculées par GAIA et NJOY (cf. table 4.1), celles-ci venant
elles-mémes de la différence entre les deux traitements : GAIA calculant les sections différentielles
a partir des parametres de la matrice R et NJOY directement & partir du fichier MF 4. On remarque
que la différence de réactivité est également sensible a la section totale de 28U, bien qu’elle soit la
méme dans les deux cas. Cela s’explique simplement par la dépendance entre les différentes sections :
une modification de la section de U va modifier le flux neutronique arrivant sur le fer et aura des
conséquences différentes sur les réactivités des deux configurations car les sections élastiques de *°Fe
ne sont pas identiques.
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FIGURE 5.9 — Sensibilité du modéle HEU-MET-INTER-001 a la section élastique de *°Fe (par unité de
léthargie)

Finalement, cela montre que la différence des traitements de GAIA et NJOY peut avoir des consé-
quences sur la valeur du k¢ calculée. Cependant, ces conséquences sont tres limitées car les deux
valeurs obtenues sont suffisamment proches pour que leurs barres d’erreur s’intersectent.

TABLE 5.10 — Sensibilité de la différence de réactivité observée lors du changement de fichier ACE a
différentes sections efficaces

Sensibilité
Section élastique de *°Fe 132
Section totale de 2°U 324
Section inélastique de *°Fe 19.5

5.3.4 Conclusion

Sur les quelques cas que nous avons étudiés dans cette partie, nous avons pu constater qu’utili-
ser les fichiers ACE traités par GAIA donnait des résultats comparables a ceux obtenus en utilisant
les fichiers traités par NJOY, malgré l'utilisation de méthodes numériques totalement indépendantes
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pour effectuer ce traitement. Cela permet de montrer que les méthodes employées par GAIA sont
correctes, au moins sur ces cas, mais cela permet aussi, par symétrie, de confirmer que c’est égale-
ment le cas pour NJOY. Bien évidemment, les résultats de cette partie sont loin d’étre suffisants pour
constituer une qualification complete de GAIA. Il s’agit tout au plus d"une premieére indication quant
a son bon fonctionnement.

Ces résultats indiquent, en plus, que GAIA peut étre utilisé pour traiter les évaluations les plus
modernes et sera donc un outil supplémentaire a la disposition des évaluateurs. Enfin, grace a la
modularité de NJOY, nous avons pu coupler GAIA avec ACER et PURR ce qui a permis d’utiliser ce
code pour produire des fichiers ACE utilisables en pratique. Il est donc envisageable d’aller plus loin
et de coupler GAIA avec les autres modules de NJOY, par exemple pour générer des bibliotheques
multi-groupes.
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Conclusion

Dans ce manuscrit, les méthodes numériques implémentées dans GAIA, notre code de traitement
des données nucléaires, ont été présentées. Pour la reconstruction des sections efficaces au zéro ab-
solu, en utilisant les différents formalismes dérivés de la théorie de la matrice R, GAIA a été comparé
avec les codes existants sur un grand nombre d’évaluations. Les résultats sont suffisamment proches,
y compris avec le formalisme RML, pour démontrer que notre approche est correcte. La reconstruc-
tion en employant le formalisme général a également été mise en place, ce qui a nécessité une nou-
velle méthode de calcul de la matrice R. Dans le domaine des résonances non-résolues, seul le calcul
des sections moyennes infiniment diluées est actuellement possible. Afin de prendre en compte I'ef-
fet Doppler sur les sections efficaces, une méthode ne nécessitant pas de linéarisation préliminaire,
basée sur l'algorithme de transformée de Fourier rapide, a été développée. Elle a été validée sur
quelques cas a 1’aide d"une méthode de référence que nous avons élaborée. Les premieres comparai-
sons avec NJOY sont encourageantes, montrant qu'une meilleure précision peut étre atteinte en un
temps de calcul comparable. L’adaptation de cette méthode au cas ot1 les noyaux cibles sont dans un
état condensé montre sa généralité. Ensuite, la reconstruction des sections différentielles angulaires
a partir des parametres de la matrice R a été implémentée dans GAIA et testée sur les évaluations
au formalisme RML avec des résultats satisfaisants. Enfin, une méthode a été développée pour la
derniére étape nécessaire a la génération de fichiers ACE, a savoir la production d"une grille d’éner-
gie linéaire. Cette méthode est particulierement efficace lorsqu’elle est employée de concert avec la
méthode de calcul de I'effet Doppler avec les transformées de Fourier. Une fois encore, les quelques
cas testés donnent des résultats satisfaisants. Nous avons donc implémenté dans GAIA un ensemble
de méthodes numériques indépendantes de celles des codes existants, qui permettent de calculer
I'information minimale nécessaire a la génération de fichiers ACE. De plus, les tests montrent que
les erreurs commises lors de l'utilisation de ces méthodes sont bien maitrisées, ce qui est un point
important pour les applications de stireté nucléaire. Pour ce qui est de la reconstruction des sections
au zéro absolu, I'exhaustivité des tests effectués permet de valider notre approche. Pour les autres
étapes du traitement, plus de tests seront nécessaires mais les premiers résultats sont encourageants.

Lors des tests effectués, les comparaisons point a point des sections efficaces ont révélé que les
erreurs relatives ponctuelles commises par NJOY pouvaient parfois excéder la valeur de précision
requise par l'utilisateur : c’est notamment le cas pour le calcul de I'effet Doppler et de la grille li-
néaire de 238U. 1l faut cependant mettre en perspective cette information. En effet, si 'on considere
les erreurs sur les sections efficaces intégrées, alors NJOY parvient tout-a-fait a atteindre la précision
demandée. De plus, les résultats obtenus avec les logiciels Monte-Carlo MCNP et MORET sont sem-
blables que les fichiers ACE soient traités par NJOY ou par GAIA. Comme les méthodes numériques
employées dans GAIA sont totalement indépendantes de celles de NJOY, cela permet de confirmer
que le traitement réalisé par NJOY est correct, malgré les erreurs ponctuelles trop élevées que nous
avons relevées. Ces erreurs n’ont donc que peu d’importance pour le calcul des quantités intégrales,
probablement car elles se compensent. Toutefois, la tendance étant a une amélioration de la précision
des évaluations et des logiciels de calcul neutronique, il est permis de penser qu’a 1’avenir les résul-
tats finaux seront plus sensibles aux erreurs ponctuelles et que I’emploi de nos méthodes numériques
aura un effet visible sur les résultats intégraux.

La principale conclusion des calculs réalisés avec MCNP et MORET a partir des fichiers ACE gé-
nérés par GAIA demeure néanmoins que les méthodes que nous avons développées au cours de ce
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doctorat donnent des résultats finaux trés encourageants. Cela montre donc que GAIA peut effecti-
vement étre employé pour traiter des évaluations, y compris lorsqu’elles utilisent les formalismes les
plus modernes. De plus, ces tests établissent que les fichiers PENDF produits par GAIA sont com-
patibles avec NJOY et peuvent donc, grace a la modularité de ce code, s'insérer dans son schéma de
calcul. Nous avons vu qu'il est possible d"utiliser les fichiers PENDF produits par GAIA en entrée
des modules ACER et, éventuellement, PURR. En attendant de disposer dans GAIA des fonctionna-
lités lui donnant la capacité de calculer des tables de probabilité et d’écrire au format ACE, il est ainsi
d’ores et déja possible d’utiliser cet outil sur des cas pratiques. Plus généralement, il est envisageable
de l'utiliser aussi avec les autres modules de NJOY, notamment avec GROUPR afin de produire des
sections multi-groupes a partir des sections ponctuelles calculées par GAIA.

De plus, la possibilité de reconstruire les sections efficaces avec tous les formalismes, y compris
le formalisme général de la matrice R, ainsi que la capacité de calculer les distributions angulaires a
partir des parametres de la matrice R, permettent d’envisager d’utiliser GAIA pour contribuer a I'éla-
boration des nouvelles évaluations. En effet, les évaluateurs ont besoin de disposer de plusieurs codes
de traitement pour tester les effets des modifications apportées aux évaluations. C’est par exemple
pour cela que nous avons utilisé GAIA sur une version de travail d"une nouvelle évaluation du *°Fe.
De méme, disposer de notre propre outil de traitement des données nucléaires a été un atout déter-
minant pour pouvoir fabriquer une fonction de diffusion St(«, ) pour 'eau, car cela nous a permis
de mesurer facilement les impacts des diverses manipulations effectuées.

Les objectifs initiaux de ce doctorat, qui ont été énoncés a la page 5, ont donc été remplis. En effet,
comme nous 'avons vu, des méthodes numériques indépendantes de celles des codes existants ont
été développées et implémentées dans GAIA. Pour chacune des étapes du traitement, la comparaison
de nos méthodes avec celles des autres codes a permis de les valider, au moins sur les cas testés. La
production de fichiers ACE a mis en lumiere la possibilité d'utiliser GAIA en pratique, ainsi que sa
flexibilité, et les calculs Monte-Carlo réalisés a partir de ces fichiers ont montré que les traitements
indépendants effectués par GAIA et NJOY permettaient d’obtenir des résultats comparables. Enfin,
le traitement effectué par GAIA a bien été rendu indépendant du format des évaluations (ENDF ou
GND par exemple). En effet, les fichiers évalués sont lus par un objet spécifique de GAIA qui en
extrait 'information nécessaire aux objets effectuant le traitement. Si le format change, il suffit donc
de modifier le premier object, ce qui est aisé. L'information physique contenue dans les évaluations
étant indépendante de leur format, les autres objets seront inchangés.

En se plagant plus spécifiquement dans l'optique de la stireté nucléaire, lors de ce doctorat, le
code GAIA a été développé avec des méthodes numériques dont la précision est bien controlée.
L'emploi de GAIA permet ainsi de mieux maitriser les biais induits par le traitement. A ’aide de ce
code, nous avons montré qu’il était possible de distinguer les effets des différents traitements sur les
résultats finaux, ce qui peut faciliter les études de sensibilité en permettant d’identifier les parametres
importants.

A l’avenir, il serait intéressant de continuer a travailler sur I'effet Doppler, d’une part pour amé-
liorer notre approche avec I'utilisation d’ondelettes (cf. partie 3.4.4) et, d’autre part, pour tenter d’ap-
pliquer la méthode aux transformées de Fourier aux problématiques d’élargissement Doppler en
vol dans les codes de transport Monte-Carlo a énergie continue. De plus, afin de pouvoir générer
des fichiers ACE dans tous les cas de figure sans utiliser NJOY, il faudrait compléter le traitement
dans le domaine non-résolu avec le calcul, dans un premier temps, des sections efficaces moyennes
auto-protégées et, dans un second temps, des tables de probabilité. Actuellement, GAIA produit des
fichiers de sortie au format PENDF qui sont ensuite traduits par le module ACER au format ACE.
Cette démarche implique que ces fichiers de sortie souffrent des limitations du format ENDF (préci-
sion limitée, nombre restreint de réactions pouvant étre décrites, etc.) et ne seront probablement pas
completement compatibles avec le nouveau format GND. Pour lever ces restrictions, il suffirait de
développer un objet dans GAIA capable d’écrire les données calculées directement au format ACE.
A plus long terme, il pourrait étre intéressant d’étudier les méthodes numériques nécessaires a la
production de sections multi-groupes et d'implémenter cette capacité dans GAIA. Enfin, le travail de
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validation des méthodes actuellement implémentées dans GAIA, notamment 1’élargissement Dop-
pler et la linéarisation, n’est pas encore completement terminé et nécessiterait de mener des tests sur
I’ensemble des évaluations disponibles pour étre finalisé. Il faudrait également valider le traitement
global de GAIA en étudiant son effet sur un grand nombre d’expériences intégrales, par comparaison
avec celui de NJOY.
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Résumé

Les données nucléaires décrivent les interactions d'une particule avec la matiere et sont de ce fait
au coeur des calculs de physique nucléaire. Apres avoir été mesurées et évaluées, elles sont fournies
dans des bibliotheques, sous forme d'une liste de parametres. Leur utilisation ultérieure dans les
codes de calcul nécessite un traitement numérique prenant en compte plusieurs phénomenes phy-
siques. Divers logiciels, comme NJOY, existent pour faire ce traitement, mais ils emploient des mé-
thodes numériques datées dérivant d’algorithmes semblables. Or, pour les applications de stireté nu-
cléaire, il est important de disposer de méthodes indépendantes, pour avoir un point de comparaison
et bien identifier les effets du traitement sur les résultats. De plus, la précision doit étre correctement
controlée au cours des différentes étapes du processus. Ainsi, le but de ce doctorat est de développer
des méthodes numériques indépendantes garantissant le traitement des données nucléaires avec une
précision donnée et de les implémenter en pratique via I'écriture du code GAIA.

La premiere étape a consisté a reconstruire les sections efficaces a partir des parametres des bi-
bliotheques, en utilisant les diverses approximations de la théorie de la matrice R. La reconstruction
avec le formalisme général, sans approximation, a également été implémentée, ce qui a nécessité
I’élaboration d’une nouvelle méthode de calcul de la matrice R. Les tests, réalisés sur I’ensemble des
formalismes possibles, y compris le plus moderne, montrent un bon accord entre GAIA et NJOY.
Le calcul direct des sections efficaces différentielles a partir des parametres de la matrice R, avec la
formule de Blatt-Biedenharn, a également été implémenté et testé. Les sections ainsi obtenues corres-
pondent a un noyau cible fixe, au zéro absolu. Du fait de ’agitation thermique, ces sections efficaces
sont soumises a un effet Doppler, ce qui revient a les intégrer avec le noyau de Solbrig. Pour calculer
cette intégrale, une méthode de référence, précise mais lente, a d’abord été élaborée et validée. Puis,
une méthode basée sur l'algorithme de transformée de Fourier rapide a été développée. Les compa-
raisons avec la référence suggerent que cette nouvelle méthode permet d’obtenir des résultats plus
précis que NJOY en des temps de calcul comparables. Cette approche a de plus été adaptée pour le
cas des noyaux cibles dans un état condensé (solide ou liquide). Une implémentation alternative a été
développée pour obtenir les sections par intégration de la loi S(a,b), qui caractérise 1'effet des liaisons
chimiques sur les collisions neutrons—matiere. Enfin, un procédé a été mis en place pour générer une
grille d’énergie permettant l'interpolation linéaire des sections entre ses points.

A ce stade, l'information minimale nécessaire a la production des fichiers d’entrée pour le code
de calcul neutronique MCNP est connue (cette information est traduite au format adéquat avec
I'aide d’'un module de NJOY). Des calculs ont ensuite été réalisés sur plusieurs configurations afin
de démontrer que les méthodes développées ici peuvent étre effectivement utilisées pour le traite-
ment d’évaluations modernes. En parallele, dans le cadre d"une collaboration avec 1'Institut Laue-
Langevin, nous avons participé au traitement de mesures expérimentales de la loi S(a,b) de 'eau
légere et lourde. A 'aide de GAIA, nous avons combiné les valeurs expérimentales avec des valeurs
provenant d’une simulation de dynamique moléculaire, 1’objectif étant de se passer de modele mo-
léculaire dans le domaine couvert par 1’expérience. Ce n’est qu'une premiere étape, mais les valeurs
obtenues permettent d’améliorer les prévisions du modele du réacteur de I'ILL.

En conclusion, ce doctorat a permis de développer de nouvelles méthodes numériques pour le
traitement des données nucléaires et de montrer leur applicabilité & des cas pratiques.



