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1. Einleitung

Mit der Abschaltung der letzten Kernkraftwerke Deutschlands im April 2023 stehen die
Kraftwerksbetreiber vor ihrer vorerst letzten groken Aufgabe: dem Riickbau der Kraftwerke.
Dabei fallen zusétzlich zu den hochradioaktiven Abféllen, die in einem noch zu findenden
Endlager untergebracht werden sollen, schwach- und mittelradioaktive Abfélle an, von denen
die Hélfte zukiinftig im ehemaligen Bergwerk Schacht Konrad gelagert werden soll[l]. Um
den Riickbau von kerntechnischen Anlagen wie z.B. Kernkraftwerken zu unterstiitzen, wurde
durch das Bundesamt fiir Bildung und Forschung das Forderkonzept ,,Forschung zum Riickbau
kerntechnischer Anlagen“ (FORKA) ins Leben gerufen. Im Rahmen dieser Férderkampagne

sollen erprobte Verfahren optimiert oder neue Verfahren entwickelt und erprobt werden |[2].

Zu den schwach- und mittelradioaktiven Abfillen gehort auch der biologische Schild eines
Kernkraftwerks. Er ist um den Reaktordruckbehélter platziert und dient dazu, die ionisierende
Strahlung aus dem Inneren des Reaktors gegeniiber der Umgebung abzuschirmen und die
Radioaktivitét sicher einzuschliefsen. Das durch FORKA geforderte Forschungsprojekt ,,Digital
optimierte Verpackungsplanung von aktivierten Betonstrukturen in Konrad-Container beim
Riickbau kerntechnischer Anlagen* (DABKO) (Férderkennzeichen: 1559436A-C) hat das Ziel,
den Riickbau des biologischen Schildes durch den Einsatz digitaler Werkzeuge wie Building
Information Modeling (BIM) und Monte-Carlo-Simulationen zu optimieren und durch eine

Reduktion der benétigten Container die Kosten zu reduzieren|3].

In anderen Teilen des Projektes DABKO (vergleiche Abbildung 1.1) wird dafiir unter anderem
die automatisierte Simulation der Zerschneidung des biologischen Schildes und die Platzierung
im Container untersucht. Die dadurch entstehende Kombination aus Container und Schnittele-
menten muss die Annahmebedingungen des Endlagers Konrad erfiillen. Zu diesen zédhlen die Be-
schrankungen beziiglich der Ortsdquivalentdosisleistung im Aufsenraum der Konrad-Container,
die mithilfe des Monte-Carlo-Codes FLUKA |1, 5] zu tiberpriifen sind. In Rahmen dieser Arbeit
wurde eine Methode entwickelt, die die Geometrien der Schnittelemente innerhalb der Contai-

ner und die Aktivitdtsdaten an FLUKA {ibergibt und mithilfe dieser Dosisleistungssimulationen
durchfiihrt.
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Abbildung 1.1: Prozessschema des Projektes DABKO. Die in dieser Arbeit erarbeitete Methode
behandelt die fett geschriebenen Aufgaben innerhalb der Uberpriifung der Annahmebedingun-

gen [0].

Um die Geometrie der Schnittelemente automatisch in FLUKA darzustellen, wurde die
Moglichkeit FLUKAs genutzt, ganze Geometrien durch Voxel zu beschreiben. Mit der Nut-
zerroutine ,Source werden in der Folge jedem Voxel ortsaufgelost Aktivitdten verschiedener
Isotope zugeordnet. An diesem Punkt ist im Rahmen dieser Arbeit deutlich geworden,
dass eine Interpolation der von den Kraftwerksbetreibern bereitgestellten Aktivitdtsdaten
unabdingbar ist, damit jedem Voxel Aktivitdtsdaten zugeordnet werden konnen. Ohne dies
ware keine ausreichende Ortsauflésung der Aktivitit fiir die Simulationen méglich. Mit den so
bereitgestellten Daten fiir Geometrie und Aktivitdt konnen die Schnittelemente in FLUKA in

einen zuvor modellierten Container eingefiigt werden und die Simulation gestartet werden.

Diese entwickelte Methode, Strukturen in FLUKA darzustellen, ist hinsichtlich ihrer Konformi-
tat mit experimentellen Messungen untersucht worden. Die Implementierung des radioaktiven
Zerfalls in FLUKA wurde durch die Vermessung und Simulation von Punktquellen verschiede-
ner Isotope iiberpriift. Die Simulation mehrerer Quellen und der Darstellung durch Voxel wurde
mit Hilfe eines Gestells tiberpriift, in das mehrere Proben in verschiedenen Positionen einge-
hangt wurden. Zusétzlich wurde die Dosisleistung im Umfeld eines Fasses mit radioaktivem
Abfall simuliert.

Alle Simulationen und Berechnungen wurden dabei in einer virtuellen Maschine durchgefiihrt.

Die Spezifikation der Hardware ist im Anhang zu finden.



2. Aktivierung von Baumaterialien am

Reaktor und Dosimetrie

Verschiedene Gesetzte miissen eingehalten werden, um die Annahmekriterien fiir das Endla-
ger Konrad zu erfiillen|(|. Die festgelegten Grenzwerte hidngen von der Form des Abfalls ab.
Bei zylindrischen Gebinden darf die Dosisleistung auf der Oberflache des Gebindes 2 thv im
Durchschnitt nicht tiberschreiten. In lokalen Maxima darf sie allerdings bis zu 10 stv betra-

gen. Auferdem darf die Dosisleistung in einem Abstand von 1 m nicht iiber 0.1 mTS" liegen. Fiir
quaderformige Gebinde gilt die Oberflichenregelung analog, allerdings darf die Dosisleistung
in 2m Abstand noch 0.1 mTSV betragen. Um diese Vorgaben zu verstehen, wird nun auf die

Aktivierungsreaktionen im Reaktor und anschliefend kurz auf die Dosimetrie eingegangen.

2.1 Aktivierung im Kernreaktor

Durch die kontrollierte Spaltung von schweren Atomkernen wird in Kernreaktoren Energie
freigesetzt, die zur Stromerzeugung genutzt wird. Ein thermisches Neutron trifft dabei auf einen
235U-Kern und initiiert dessen Spaltung. Es entstehen Spaltfragmente, die selbst radioaktiv
sind, und durchschnittlich 2.43 schnelle Neutronen |7]. Diese schnellen Neutronen konnen,
sofern sie abgebremst werden, neue Spaltungen hervorrufen. Diese ndtige Abbremsung wird

durch einen Moderator sichergestellt.

Jede Kernreaktion besitzt einen eigenen Wirkungsquerschnitt o, der als die Wahrscheinlichkeit
zu verstehen ist, mit der die spezifische Reaktion stattfindet, sollten die Reaktionspartner auf-
einander treffen. Der Wirkungsquerschnitt einer Kernreaktion wird in barn = b = 10724 cm?
angegeben und ist im allgemeinen abhéngig von der Energie der Reaktionspartner. Mogliche
Kernreaktionen sind z.B. der Neutroneneinfang durch einen Atomkern oder die Spaltung eines
Atomkerns. Sofern es mehrere Moglichkeiten gibt, wie das Neutron mit dem Kern interagieren
kann, wird dies durch verschiedene Indizes am o verdeutlicht. Zum Beispiel besitzt ***U einen

Wirkungsquerschnitt von ¢, = 2.7b fiir den Einfang von thermischen Neutronen und einen

9



Aktivierung im Kernreaktor

Wirkungsquerschnitt von o; = 3-107%b fiir die Spaltung durch thermische Neutronen.

Das bedeutet, dass es fiir einen ***U-Kern deutlich wahrscheinlicher ist, dass er das Neutron
einfingt und ein **°U-Kern entsteht, als dass eine Spaltung initiiert wird [%|. Die durch die
235U-Spaltung ausgesandten Neutronen miissen allerdings nicht im Reaktorkern mit anderen
Atomkernen interagieren sondern kénnen ihn auch verlassen. Dort kénnen sie mit der umge-
benden Materie interagieren und diese aktivieren: Dies bedeutet, dass sie von zuvor stabilen

Kernen aufgenommen werden, wodurch diese radioaktiv werden.

Zu den erzeugten Radionukliden gehoren im biologischen Schild unter anderem die Isotope
%9Co, 1¥*Ba und '"?Eu. Diese Nuklide werden hier im Speziellen genauer betrachtet, da sie auf-
grund ihrer Halbwertszeiten (zwischen 5.2a und 13.6 a) und Emissionswahrscheinlichkeiten der
verschiedenen y-Quanten die fiir die Endlagerung dosisrelevanten Nuklide sind [9, 10]. Diese
Relevanz bezieht sich in diesem spezifischen Fall auf den Prozess der Anlieferung zur Endlager-
statte. Fiir die langfristige Sicherheit des Endlagers werden wesentlich mehr Nuklide betrachtet,
wie die auf Basis von Storfallanalysen ermittelten Grenzwerte der einzelnen Gebinde in den End-
lagerungsbestimmungen |[6] zeigen. Obwohl im biologischen Schild auch andere Radionuklide
gebildet werden, sind die durch sie hervorgerufenen Dosisleistungen wahrend der Anlieferung
zum Endlager im Vergleich zu den genannten Isotopen vernachléssigbar. Im Folgenden werden

die benannten Isotope und ihre Erzeugung néaher beschrieben.

%Co ist ein B~ -Strahler mit einer Halbwertszeit von 5.2a [3]. Zusitzlich besitzt “°Co zwei
dominante y-Folgelinien bei 1332keV und 1173 keV, die der noch angeregte Tochterkern ®Ni
beim Ubergang in den Grundzustand aussendet (vgl. Abbildung 2.1).

Das in der Stahlarmierung des biologischen Schildes in Spuren vorhandene *?Co[l 1] kann durch
die Neutronen aus dem Reaktor zu ®Co aktiviert werden. Der Kern bestizt fiir thermische
Neutronen einen Einfangquerschnitt von 20.4 b fiir die Aktivierung in den metastabilen Zustand
69™Co und von 16.8b fiir die Aktivierung in den Grundzustand *°Co. Da der angeregte Zustand
mit 10.5 min eine im Vergleich geringe Halbwertszeit besitzt, akkumuliert sich das erzeugte *°Co

im Grundzustand.

%3Ba ist ein Radionuklid, das sich durch Elektroneneinfang mit einer Halbwertszeit von
10.6a zu '**Cs umwandelt [¢]. Nach dem Elektroneneinfang liegt das '**Cs noch in einem
angeregten Zustand vor und kann wie in Abbildung 2.2 zu sehen ist, auf verschiedenen Wegen
durch Abgabe eines oder mehrerer y-Quanten in den Grundzustand {ibergehen. Es wird durch
die Neutronenaktivierung des stabilen Bariumisotops '**Ba mit einem Einfangquerschnitt von
8.2b fiir thermische Neutronen [9] erzeugt. **Ba hat nur einen Anteil von 0.1 % am natiirlichen
Barium. Durch die Nutzung von Baryt (BaSO,) im Beton ist aber eine grofe Menge Barium

im Schild vorhanden|13, 14].
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Aktivierung im Kernreaktor
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Abbildung 2.1: Zerfallsschema von *Co [12]
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Abbildung 2.2: Zerfallsschema von **Ba [15]

121 besitzt drei Isomere, von denen allerdings nur der Grundzustand mit einer Halbwertszeit
von 13.517 a fiir Endlagerprojekte zu betrachten ist. ***Eu zerfillt mit einer Wahrscheinlichkeit
von etwa 27.9% durch einen B -Zerfall zum nahezu stabilen '*>Gd und zu etwa 72.1% iiber
Elektroneneinfang zum stabilen *Sm[9]. In Abbildung 2.3 ist zu sehen, dass beide moglichen
Tochterkerne in verschiedenen angeregten Zustanden entstehen kénnen. Dadurch ergeben sich

auch bei '"?Eu viele verschiedene y-Folgelinien.
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Aktivierung im Kernreaktor

1%2Fu wird erzeugt, wenn das stabile "'Eu mit einem Gesamtwirkungsquerschnitt’ von o =
5924 b ein thermisches Neutron einfingt und im zweiten metastabilen Zustand '**Eu oder direkt
im Grundzustand endet.
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Abbildung 2.3: Zerfallsschema fiir '**Eu [16]

U52Fy im zweiten metastabilen Zustand mit J™ = 8~ geht mit einer Halbwertszeit von 96 min in den
Grundzustand iiber, sodass beide Wirkungsquerschnitte aufgrund der deutlich gréferen Zeitspanne, in der die
Vorbereitung zur Endlagerung stattfindet, zusammengefasst werden kénnen [16].
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Dosimetrie

2.2 Dosimetrie

Damit ein Container im Endlager Konrad eingelagert werden darf, muss er verschiedene Be-
dingungen erfiillen. Neben geometrischen Bedingungen wie zum Beispiel der Lage des Abfalls
im Container, die in einem anderen Teilprojekt DABKOs behandelt werden, gibt es zusétzlich
Grenzwerte, die die radioaktiven Eigenschaften des Abfalls beschrianken [6]. Diese Grenzwerte
umfassen unter anderem an verschiedenen Stellen um einen Container die Ortsdosisleistung,
die bereits zum Eingang dieses Kapitels genannt wurden.

Damit die vorliegenden Grenzwerte korrekt eingeordnet werden kénnen, soll die relevante Mess-

groke der Umgebungsédquivalentdosis H*(10) im Folgenden dargestellt werden.

2.2.1 Dosisgrofien

Im Strahlenschutz gibt es verschiedene Dosisgréfien, von denen ein Teil nun behandelt werden
soll, um zur Ortsédquivalentdosis, die zu den sogenannten Messgrofien gehort, zu gelangen. Sie
wird im betrachteten Fall als Maf fiir die effektive Dosis, eine sogenannte Schutzgrofse, genutzt.
Diese N#herung wird genutzt, da die effektive Dosis selbst nicht messbar ist?.

Eine Dosis ist im Strahlenschutz eine Grofie, die ausdriickt, welche Energie auf eine bestimmte
Masse iibertragen wurde. Die einfachste Dosisgrofse, die genau dieser Definition folgt, ist die

der Energiedosis D
AFE

T AM
Sie wird in der Einheit Gray = Gy = k‘]—g angegeben.

D (2.1)

Da der Energieiibertrag und damit die biologische Wirkung der Strahlung, vom Energieiiber-
tragungsvermogen L abhéngt und sich dieses fiir verschiedene Strahlungsarten unterscheidet,
wird die Groke der Mess-Aquivalentdosis eingefiihrt. Diese ist eine Energiedosis, die mit Qua-

litatsfaktoren (siehe Tabelle 2.1) der verschiedenen Strahlungsarten gewichtet wurde [15].

H=Q-D (2.2)

Tabelle 2.1: Definition des Qualitatsfaktors @ als Funktion des Energieiibertragungsvermogen
L[17].

L (keV/pm) | Q(L)
L <10 1
100<L<1001]0.32-L—22
L > 100 300/vV'L
2Diese Nitherung kann nach [17, §65] durch die jeweils zustiindige Behorde zugelassen werden.
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Dosimetrie

Die Einheit der Mess-Aquivalentdosis ist das Sievert = Sv = kig. Auch wenn dies formell die
gleiche Einheit wie das Gray ist, wird das Sievert verwendet, um zu signalisieren, dass die

Strahlungsqualitét beriicksichtigt ist.

Die Mess-Aquivalentdosis kann nun entweder fiir einen Raumpunkt oder direkt an einer Person
bestimmt werden. Es ergibt sich eine Unterteilung auf Ortsdquivalentdosis und Personenaqui-
valentdosis.

Die ICRU® hat die sogenannte ICRU-Kugel entwickelt, die aus gewebeihnlichem Material mit
einer Dichte von 1 25 besteht und einen Durchmesser von 30 cm besitzt, um mit Hilfe dieser
die Ortsdquivalentdosis fiir verschiedene Anwendungsfélle spezifischer definieren zu kénnen.
Einerseits gibt es fiir Strahlung geringer Eindringtiefe (a- und [-Strahlung) die Grofen der
Richtungséquivalentdosis H’'(0.07, ) und H’(3,(}) und andererseits fiir durchdringende Strah-
lung (7- und Neutronenstrahlung) die Gréfse der Ortsdquivalentdosis H*(10). In den Bezeich-
nungen stehen die Angaben 0.07, 3 und 10 fiir die angenommenen Eindringtiefen der Strahlung
in Millimetern. In der Bezeichnung der Richtungsdquivalentdosis signalisiert der Strich ’ die
Richtungsabhingigkeit der Grofe. In der Bezeichnung der Ortsdquivalentdosis steht das Stern-
chen dafiir, dass die Grofse unabhéngig von der Einfallsrichtung der Strahlung ist. H'(0.07, Q)
und H'(3, Q) sind fiir diese Arbeit aber von keiner weiteren Relevanz, da die a- und S-Strahlung
direkt innerhalb des Containers abgeschirmt werden.

Im Gegensatz dazu ist die y-Strahlung und damit die Grofse H*(10) aufserhalb des Containers
von besonderer Bedeutung, da die y-Quanten durch den Container nur abgeschwécht und nicht
abgeschirmt werden. In dieser Arbeit ist aus diesem Grund mit Dosis vom néchsten Kapitel

an immer H*(10) gemeint, wenn sie nicht genauer spezifiziert wird.

Die Schutzgrofsen beriicksichtigen grundlegend die Einwirkungen der Strahlung auf verschiedene
Organe. Von der Organ-Energiedosis D g ausgehend, die fiir jedes Organ bzw. jeden Korperteil
T eine gemittelte Energiedosis beziiglich einer Strahlungsqualitidt R angibt, ist die Organ-
Aquivalentdosis Hry g durch

Hrr =wg - Drr (2.3)

definiert. Dabei wird durch die Strahlungswichtungsfaktoren wg eine Gewichtung des biologi-
schen Schadenspotentials verschiedener Strahlungsarten vorgenommen.

Bei mehreren Strahlungsarten ergibt sich die gesamte Organ-Aquivalentdosis als Summe der
einzelnen Organ-Aquivalentdosen fiir jede Strahlungsqualitét.

Die Effektive Dosis E ist abschliefend eine Summe iiber alle Organ-Aquivalentdosen, in der
die einzelnen Organe durch Gewebewichtungsfaktoren geméf der Strahlenempfindlichkeit der
verschiedenen Organe gewichtet werden. Sie wird genutzt, um die Wahrscheinlichkeit zu be-

stimmen, mit der eine stochastische Strahlenwirkung auftritt|!5].

3ICRU steht fiir International Commission on Radiation Units and Measurements
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Dosimetrie

2.2.2 Grenzwerte

Durch natiirliche Strahlung erfahrt jeder Mensch im Durchschnitt eine jéhrliche effektive Dosis
von 2.1mSv [19]. Der Gesetzgeber hat durch das Strahlenschutzgesetz (StrlSchG) [20] und die
Strahlenschutzverordnung (StrlSchV) [17] fiir verschiedene Personengruppen und verschiedene
Aufenthaltsbereich Grenzwerte festgelegt. Als Beispiele seien die Submersion in einem direkten
Strahlungsfeld oder fiir die Inkorporation von Radionukliden genannt.

Fiir Personen der Bevdlkerung ist eine zusétzliche Exposition von 1 mSv durch genehmigungs-
oder anzeigebediirftige Tétigkeiten nach StrlSchG oder Atomgesetz (AtG) [21] zuldssig. Zu
den Tétigkeiten zédhlen die Verwahrung von Kernbrennstoffen geméft dem AtG, die Errichtung,
der Betrieb und die Stilllegung von Zwischen- und Endlagern fiir radioaktive Abfille oder das
Arbeiten mit radioaktiven Bodenschéitzen geméfs dem Bundesberggesetz. Dabei sind generell
medizinische Anwendungen ausgenommen |20, §80].

Zusatzlich dazu gibt es als Teilgruppe der Bevilkerung die Gruppe der beruflich exponierten
Personen. Wenn Personen durch berufliche Tatigkeiten gegentiiber Strahlung exponiert werden
und dadurch eine effektive Dosis von mehr als 1 mSv erhalten, sind sie als beruflich exponierte

Personen einzustufen. Diese wird weiter unterschieden in die Gruppen A und B, die im

Kalenderjahr 20 mSv (A) bzw. 6 mSv (B) erfahren diirfen [17].

Bei genehmigungspflichtigen Tétigkeiten nach dem StrlSchG|[20, §12 Absatz 1|, dem AtG[21,
§§ 6, 7, 9 oder 9b] oder anzeigepflichtigen Tétigkeiten geméfs StrlSchG [20, §§17,19|, miissen

entsprechend der unten angegebenen Bedingungen Strahlenschutzbereiche ausgewiesen werden

[17, §52].

e Uberwachungsbereich: Jeder Bereich, in dem eine effektive Dosis von 1mSv im Jahr!

{iberschritten werden kann, muss als Uberwachungsbereich eingerichtet werden.’

e Kontrollbereich: Jeder Bereich, in dem eine effektive Dosis von 6 mSv im Jahr nicht aus-

geschlossen werden kann, muss als Kontrollbereich gekennzeichnet werden

e Sperrbereich: Wenn in einem Kontrollbereich eine Dosisleistung von mehr als 3 mTSV herr-

schen kann, ist dieser Bereich als Sperrbereich auszuweisen.

Im Umfeld eines Konrad-Containers mit der hochsten erlaubten Dosisleistung von 0.1 stv in
2m Abstand diirften beruflich exponierte Personen der Gruppe A laut der im StrlSchG festge-
legten Grenzwerte maximal 200 h arbeiten®. Diese Rechnung beriicksichtigt dabei lediglich die
Dosisleistung in 2m Entfernung. Wenn Arbeiten notwendig werden, die einen geringeren Ab-

stand zum Container erfordern oder die Gegebenheiten einen geringeren Abstand nétig machen,

4Fiir berufliche Exposition ist ein Jahr als ein Arbeitsjahr mit 2000 Arbeitsstunden zu verstehen.

5Es existieren weitere mdgliche Bedingungen zur Einrichtung der Strahlenschutzbereiche, die die Organ-
Aquivalentdosen fiir verschiedene Korperteile beriicksichtigen. Die Vorgaben sind ebenfalls in [17, §52] zu finden.

6Zum Vergleich: An der Ortsdosisleistungs-Messstelle Osterwald/Stadt Garbsen lag der natiirliche Unter-
grund im Jahr 2022 zwischen 0.063 22¥ und 0.081 E2¥[22].
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reduziert sich die erlaubte Aufenthaltszeit, solange keine weiteren Mafnahmen zum Schutz der
Personen getroffen werden. Diese Begrenzungen sind nicht so zu verstehen, dass sie die Si-
cherheit im Endlager selbst gewéhrleisten sollen, sondern zum Schutz des Personals, das am
Transport und dem aktiven Prozess des Einlagerns beteiligt ist. Der Schacht Konrad wird nach
der Einlagerung der Container verfiillt und verschlossen, sodass sich zu diesem Zeitpunkt keine
Menschen mehr im Umfeld der Container befinden, die durch die Einhaltung dieser Grenzwerte

geschiitzt werden miissen.
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3. Konfiguration der Dosisleistungssimula-

tionen

Das zentrale Ziel dieser Arbeit ist es, eine Methode zu entwickeln, mit der die Simulation der
Dosisleistung aufierhalb eines Containers automatisiert durchzufithren und die Uberpriifung
dieser. In diesem Kapitel werden die Funktionen des genutzten Monte-Carlo-Codes FLUKA

und deren Verwendung erlautert.

3.1 Transportcodes und Monte-Carlo Methode

Um eine Dosis aufierhalb eines Containers deponieren zu kénnen, miissen die beim radioakti-
ven Zerfall im Inneren des Containers erzeugten Teilchen zunéchst aus dem radioaktiven Abfall
austreten und das Containermaterial durchdringen. Auf diesem Weg gehen die Teilchen ver-
schiedene Wechselwirkungen mit dem Material des Abfalls und des Containers ein und werden

dadurch beeinflusst.

Um das Strahlungsfeld und die resultierende Dosis ohne Messung abzuschétzen, bietet es sich
an, Monte-Carlo-Transportcodes zu nutzen, die all diese Wechselwirkungen physikalisch korrekt
simulieren. In einem Monte-Carlo Code wird eine vorgegebene Anzahl an Zufallsexperimenten
simuliert, deren Ergebnisse genutzt werden, um einen Schitzwert fiir die gesuchte Grofse zu be-
stimmen. Die Standardabweichung der ermittelten Messwerte sinkt dabei, je grofser die Anzahl

der simulierten Zufallsexperimente ist[23].

Um einen gefiillten Container korrekt abzubilden und die herrschende Dosisleistung zu be-
stimmen, gibt es noch einige weitere Anforderungen an den zu nutzenden Monte-Carlo-Code.
Es muss moglich sein, die Simulation variabel in einem groferen Algorithmus automatisiert
aufzurufen. Fiir die Simulation muss die zugrundeliegende Geometrie und die inhomogene
Aktivitatsverteilung des radioaktiven Abfalls wéhrend des Durchlaufs des iibergeordneten

Algorithmus automatisiert generiert werden kénnen.
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3.2 FLUKA

Das vom CERN entwickeltes Monte-Carlo Softwarepaket FLUKA (FLUktuierende
KAskade)[24] simuliert den Teilchentransport von verschiedenen Partikeln und deren In-
teraktion mit der umgebenden Materie basierend auf physikalischen Modellen und erfiillt alle
oben aufgefiihrten Bedingungen.

FLUKA-Simulationen sind direkt von der Kommandozeile bzw. durch ein Skript aufrufbar,
wodurch die Implementation im iibergeordneten Algorithmus kein Problem darstellt. FLUKA
bietet die Moglichkeit, Teile der Geometrie durch Voxel erzeugen zu lassen. Dies kann eben-
falls direkt im Durchlauf des iibergeordneten Algorithmus passieren. Durch die Moglichkeit des
Nutzers, eigene spezifische Quellen zu definieren, ist auch die Bedingung erfiillt, dass eine inho-
mogene Aktivitdtsverteilung implementierbar sein muss. Fiir den radioaktiven Zerfall ist eine
Datenbank mit Nuklideigenschaften hinterlegt, sodass auch dieser in FLUKA direkt simuliert
werden kann.

FLUKA ist als Paket fiir Linux und MacOS verfiigbar, sodass fiir die Verwendung unter Win-
dows eine virtuelle Maschine notig ist. Die Ergebnisse dieser Arbeit wurden mit der FLUKA
Version 4-2.2 erzielt.

Wie die zuvor genannten Funktionen von FLUKA funktionieren und kombiniert wurden, wird

in den folgenden Abschnitten erlautert.

3.2.1 Aufbau

FLUKA ist ein in Fortran77 geschriebenes Programm, das durch stetige Weiterentwicklung
auch mit Fortran90 kompatibel ist. Die Simulationen in FLUKA werden durch Eingabedateien
gesteuert, in denen alle Parameter der Simulation vorgegeben werden miissen. Diese Eingabe-
dateien bestehen aus aneinandergereihten ,Karten“. Eine solche Karte ist eine Zeile Text, in
der Name der Karte und in sechs Bereichen (,What(1)“ bis ,What(6)*) die Optionen der Karte
festgelegt werden und zuletzt einen Bereich (,SDUM®) in dem potentiell ein String gespeichert
werden kann, um einen weiteren kartenspezifischen Parameter zu bestimmen.

Anhand der in Abbildung 3.1 dargestellten Eingabedatei werden die Funktionen der Karten
erlautert. Karten, die mit einem ,*‘ beginnen, sind Kommentarkarten, die lediglich dem

Verstandnis der Eingabedatei dienen.

Die Karte ,,TITLE" kann genutzt werden, um in jeder Ausgabedatei einen Namen fiir die Simu-
lation zu hinterlegen. Dieser wird auf der nichsten Karte angegeben und wire in diesem Fall
,Punktquelle*. Mit der Karte ,DEFAULTS" wird ausgewahlt, mit welchen Standardvorgaben
FLUKA arbeitet. Es gibt aktuell 9 verschiedene Vorgaben, von denen ,,PRECISIO“ gewahlt
wurde, da sie die genaueste Physik ermdoglicht. In der Karte ,BEAM® werden die Eigenschaften
der Teilchenquelle und der Teilchen festgelegt. Wie der Name BEAM vermuten lésst, ist sie
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TITLE

Punktquelle

* Set the defaults for precision simulations

DEFAULTS PRECISIO
* Define the beam characteristics

* WARNING: Beam Energy/momentum per nucleon

BEAM 166008.8 ISOTOPE

* Ton Definition

HI-PROPE a5 241

* Define the beam position

BEAMPOS a ¢] 3]

GEOBEGIN COMBNAME
<] <]

* Black body
SPH blkbody 6.0 0.0 0.0 10860.
* Void sphere

SPH void 0.0 0.0 0.6 1066.

* Air sphere

SPH air 6.0 0.0 0.6 108

* detector 1 in a distance of 1@cm

RPP detl 9.5 16.5 -6.5 8.5 -8.5 8.5
* detector 2 in a distance of 20cm

RPP det2 -0.5 8.5 19.5 20.5 -08.5 6.5
* detector 3 in a distance of 48cm

RPP det3 -48.5 -39.5 -0.5 8.5 -8.5 0.5
END

* Black hole

BLKBODY 5 +blkbody -void

* Void around

V01D 5 +void -air

* Air around

AIR 5 +air -detl -det2 -det3

* detector 1 region

DETECT1 5 +detl

* detector 2 region

DETECT2 5 +det2

* detector 3 region

DETECT3 5 +det3

END

GEDEND

LA R R ST IR (R TR Y- SUPRE SR TR L TIPS, S
ASSIGNMA BLCKHOLE BLKBODY

ASSIGNMA CARBON VOoID

ASSIGNMA AIR AIR

ASSIGNMA AIR DETECT1 DETECT3

RADDECAY 2

USRBIN 12 DOSE-EQ -54 detl
USRBIN DETECT1 &
USRBIN 12 DOSE-EQ -55 det2
USRBIN DETECT2 &
USRBIN 12 DOSE-EQ -56 det3
USRBIN DETECT3 &
DCYSCORE -1 detl det3 USRBIN
* Set the random number seed

RANDOMIZ 1. 5135587

* Set the number of primary histories to be simulated in the run

START 200000 3]

STOP

Abbildung 3.1: Beispieleingabedatei fiir FLUKA. Hier die Simulation einer “°Co-Punktquelle
mit drei Detektorregionen in 10 ¢cm, 20 cm und 40 cm Abstand von der Quelle.
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urspriinglich fiir verschiedenste Teilchenstrahlen gedacht. Die hier angegebene Option 10000.0
gibt zum Beispiel das Signal, die Bewegungsrichtungen der Teilchen isotrop iiber den gesamten

Raum zu verteilen.

Durch die Angabe ,ISOTOPE®* in Kombination mit der Karte ,HI-PROPE" lassen sich auch
radioaktive Isotope als Quelle definieren. Statt ihnen konnen auch Photonen, Elektronen,
Neutronen etc. ausgewéhlt werden. In der ,HI-PROPE"-Karte werden dann die Ordnungs- und
Massenzahl des zu simulierenden Isotops festgelegt (hier ®°Co. Um den radioaktiven Zerfall
von instabilen Kernen zu simulieren, muss zusétzlich allerdings noch die Karte ,RADDECAY*
verwendet werden, die spéiter besprochen wird. Die Karte ,BEAMPOS" legt fest, von welchem
Ort aus der Teilchenstrahl startet. Theoretisch kdnnte hier auch die Richtung des Strahls
definiert werden, wenn zuvor nicht bereits eine isotrope Verteilung ausgewiahlt worden wire.
Die ,GEOBEGIN“-Karte bestimmt mit der Option ,COMBNAME®, dass die in den néichsten
Zeilen definierte Geometrie nicht nur durch Zahlen, sondern auch durch die gewéhlten Namen
der Geometriebestandteile referenziert werden kann. Die Korper ,blkbody*, ,yoid* und ,air*
sind Kugeln (Name ,,SPH* fiir Sphere) um den Usprung mit verschiedenen Radien, die als letzte
Option angegeben sind. Anschliefsend werden drei Quader (,RPP“) durch ihre Grenzflichen
definiert.

Die so definierten Kérper konnen nun durch boolesche Operationen zu Regionen kombiniert
werden, um die genaue Geometrie zu definieren. Dies geschieht nach der ersten ,,END“-Karte in
den Karten ,BLKBODY* bis ,DETECT3". In der Karte ,,AIR* wird als beispielsweise zunéchst
der Korper ,air hinzugefiigt und von diesem anschlieffend die drei Korper ,det1“, ,det2* und
,det3* abgezogen. So entsteht die Region ,,AIR* mit drei Liicken an den Positionen der Detek-
toren. Die Definition der Regionen wird durch die zweite ,END“- und die ,GEOEND"“-Karte

markiert.

In den ,ASSIGNMAT“-Karten wird jeder zuvor definierten Region ein Material zugeordnet.
Die nutzbaren Materialien beschranken sich dabei nicht nur auf die durch FLUKA vordefinier-
ten Materialien, da es die Mdoglichkeit gibt, eigene Materialien zu definieren. Dazu miissen die
Dichte und die atomare Zusammensetzung angegeben werden. Die dufserste Region muss dabei
immer vom Material ,BLCKHOLE®“ bzw. ,Schwarzes Loch“ sein, damit alle Teilchen, die sich
zu weit von der relevanten Geometrie entfernen, aus der Simulation entfernt werden.

Die bereits zuvor angesprochene Karte ,RADDECAY* ermdoglicht die Simulation von radioak-
tiven Zerfillen. Wenn radioaktive Isotope selbst als Quellen genutzt werden sollen, muss wie in
Abbildung 3.1 die Option 2 fiir den ,semi-analogue mode* ausgewahlt werden. Option 1 wére
im Gegensatz dazu fiir Aktivierungsstudien zu wéhlen.

Mit den ,,USRBIN“-Karten werden Bereiche in der Geometrie als Detektoren definiert, mit de-
nen eine bestimmte Messgrofte gemessen werden soll. ,USRBIN“-Karten werden meist zu zweit
verwendet, um mit der zweiten Karte weitere Informationen zur Detektorgrofse anzugeben. Die
ersten beiden ,USRBIN“-Karten besagen, dass in der zuvor definierten Region ,DETECT1* die
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Ortséquivalentdosis H*(10) gemessen und in die Datei 54 ausgegeben werden soll und diese
,USRBIN“-Kombination den internen Namen ,det1“ erhélt. Diese internen Namen der Detek-
toren sind fiir die nédchste Karte ,DCYSCORE" relevant, da in dieser festgelegt wird, dass
die ,,USRBIN“-Detektoren ,det1* bis ,det3 auch die Teilchen detektieren sollen, die aus ra-
dioaktiven Zerfillen stammen'. Die Karte ,RANDOMIZE® initialisiert den Startwert fiir den
Zufallszahlengenerator, bevor die ,START“-Karte die Simulation mit der angegebenen Zahl an
priméren Teilchen (im Folgenden ,primary* bzw.  primaries* genannt) startet.

Bis auf einige wenige Vorgaben konnen die Karten an beliebiger Position in der Eingabedatei

stehen.

Um eine Simulation auszufiihren, wird in der Kommandozeile ein Befehl der Form

/pathtofluka /bin /rfluka -NO -M5 Beispiel

aufgerufen. Der Parameter ,,M5¢ lasst 5 unabhéngige Simulationen der Eingabedatei ,Bei-
spiel.inp” durchfiihren und ,,NO“ lasst die Simulation beim ersten Zyklus beginnen. Mit einer
anderen Zahl statt 0 ldsst sich auch eine zuvor beendete Simulation in weiteren Zyklen fortfiih-

remn.

3.2.2 flair

Um die Nutzung von FLUKA einfacher zu gestalten wurde vom CERN zusétzlich die grafische
Oberfliche ,flair entwickelt [25]. In dieser konnen die Eingabedateien durch einen einfachen
Editor erstellt werden, da er spezifisch auf den Code Aufbau mit Karten zugeschnitten ist
und ein Grofsteil der Argumente der Karten durch Drop-down-Meniis ausfiillbar sind. Aufer-
dem ermoglicht flair die Visualisierung der verwendeten Geometrien sowohl in 2D- als auch
3D-Ansichten, die Organisation und Durchfiihrung der Simulationslédufe sowie die anschlieften-
de Verarbeitung verschiedener Ausgabedateien und das Darstellen der Ergebnisse durch ein
gnuplot bzw. matplotlib Interface. In einem extra Reiter ,compile* der Oberflache ist es mog-
lich, verschiedene Fortranprogramme, die spezifisch fiir FLUKA gedacht sind, zu kompilieren
und auch direkt zu linken. Diese Funktion kann insbesondere fiir Nutzer-Routinen, die in Ab-
schnitt 3.2.6 beschrieben werden, genutzt werden. Die in der Oberfliche erzeugten Eingabeda-
teien kénnen trotzdem weiterhin von der Kommandozeile aus ausgefiihrt werden und verlangen
nicht dauerhaft die Nutzung der Oberfliache. Dies erméglicht es, vorbereitende Arbeiten in flair
durchzufithren, und die erstellten Dateien auch in automatisiert aufgerufenen Simulationen zu
verwenden. Aufserdem liefert flair eine deutlich erweiterte Materialbibliothek als FLUKA allein.

In dieser Arbeit wurde die flair Version 3.2-1 verwendet.

Wird diese Karte nicht verwendet, werden keinerlei Gréfen fiir Teilchen gemessen, die durch radioaktiven
Zerfall entstanden sind. Dosis aus z.B. entsandten «-Quanten wiirde dann nicht detektiert werden.
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3.2.3 Dosisleistungsmessung in FLUKA

Die Aquivalentdosis lisst sich in FLUKA als eine der méglichen Grofen mit der Karte
4,USRBIN“ bestimmen, indem ,DOSE-EQ“ als What(2) angegeben wird. Dadurch wer-
den die simulierten Teilchenfliisse mit den entsprechenden Dosiskoeffizienten aus dem
ICRP-Bericht 74 [26] gewichtet. Die Ausgabegrofe Hp von FLUKA besitzt die Einheit
pSv/(primary - unit-volume). Das Ergebnis muss noch beziiglich des Detektorvolumens Vp, kor-
rigiert werden, da FLUKA fiir alle Detektoren ein Volumen von 1cm? annimmt. Die ,Einheit*
primary wird durch die Multiplikation mit der Aktivitdt A der untersuchten Probe gekiirzt.
Mit diesen Korrekturen ergibt sich die Grofse %, sodass noch ein Faktor 3600 { bendtigt wird.
Insgesamt ergibt sich als Umrechnungsformel:

. Hp-A- h
- -2 300

(3.1)

3.2.4 Volumenquellen in FLUKA

FLUKA bietet die Moglichkeit ausgedehnte Quellen zu definieren. Diese konnen als Kugel,
Quader und Zylinder definiert werden. Wird eine solche ,Volumenquelle® verwendet, so kann
jeder primary an einem beliebigen Ort innerhalb des Volumens generiert werden. Die Volumen-
quelle wird durch eine zweite ,BEAMPOS“-Karte mit einem der drei Befehle ,SPHE-VOL*,
L,CART-VOL® oder ,,CYLI-VOL* als ,SDUM* definiert und durch die erste ,BEAMPOS“-Karte
im Raum platziert. Beispielsweise wird fiir eine zylindrische Quelle auf dieser zweiten Karte die
Hohe und der Radius angegeben.

Zuséatzlich muss die Geometrie noch durch die FLUKA Geometrie aufgebaut werden, damit
dem Bereich ein Material zugewiesen werden kann. Ansonsten wiirden Selbstabsorptionseffekte

der Quelle nicht berticksichtigt werden.

3.2.5 VOXELS

Bei der Definition der Koérper und Regionen in FLUKA ist festzustellen, dass eine automatisierte
Definition der Korper und aus diesen kombinierten Regionen durch einen Algorithmus nur
schwer zu realisieren ist. Das automatisierte Erkennen der unterschiedlichen Formen durch einen
Algorithmus und die anschliefsende Erzeugung dieser Geometrie aus den in FLUKA verfiigbaren
Koérpern wére zu aufwendig.

Eine Moglichkeit solche Formen anzunédhern, ist der Aufbau der Struktur aus vielen kleinen
Korpern. FLUKA bietet mit der ,VOXELS*“-Karte die Moglichkeit eine solche aus Voxeln be-
stehende Geometrie zu definieren bzw. einzulesen. Ein Voxel ist dabei das dreidimensionale
Analogon zum zweidimensionalen Pixel und im einfachsten Fall ein einfacher Wiirfel. Die am
weitesten verbreitete Nutzung der Moglichkeit, die Geometrie der Simulation durch Voxel aufzu-

bauen, liegt in der Nuklearmedizin, in der die Daten fiir die Voxel meist aus CT Scans stammen
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[27, 28]. Aukerhalb dieses Feldes wird diese Moglichkeit nur selten genutzt.

Eine Voxelgeometrie kann nur einen zusammenhéngenden Bereich der Geometrie darstellen und
die Voxel miissen alle die gleichen Kantenldngen besitzen. Der beschriebene Bereich muss die
Form eines Quader besitzen und wie ein anderer Kérper von der umgebenden Region abgezogen
werden. Der Quader wird automatisch durch FLUKA erzeugt und erhélt als Kérper den Namen
,voxels“, der dann fiir die Definition der Regionen verwendet werden kann.

Die ,VOXELS“-Karte besitzt vier potentiell genutzte ,\WHATS*. Die ersten drei Eintrdge
definieren den ,,Ursprung” der Voxelgeometrie. Die Geometrie wird von dort aus gemaéfs der
Eigenschaften der Voxel aufgebaut. Mit dem vierten ,WHAT* gibt es die in dieser Arbeit nicht
verwendete Moglichkeit, eine Drehung des gesamten Voxelquaders durchzufiihren. Das ,SDUM*
der ,.VOXELS"“-Karte gibt den Namen einer zusétzlichen Binédrdatei an, die die Endung ,,.vxI*
besitzt, eingelesen wird und die Informationen zu den Voxel enthélt. Eine Beispieldatei ist in

lesbarer Version in 3.2 zu sehen.

In der Binardatei steht in der ersten Zeile Voxel

2 2 2 3 3

ein Titel, gefolgt von der Anzahl der Vo- 8.500 0.500 0500

xel in jede Richtung (x,y,z) und zwei mal
der Anzahl der verschiedenen Materialien
in der zweiten Zeile. Warum die Anzahl der
Materialien zwei mal notiert wird, wird spéa-
ter unter ,Das Programm VoxelActivity* er-

klart. AnschlieBend werden die Kantenlin-

Wk =t B W R R @R =D

gen der Voxel in jede Richtung festgelegt

und ab Zeile 4 steht in jeder Zeile nur die

Abbildung 3.2: Formatierte Version der Bi-
nardatei, die an FLUKA {ibergeben wird. In
diesem Beispiel existieren 8 Voxel mit ins-
Datei dabei lediglich durch Zahlen reprasen- gesamt 4 (0 bis 3) verschiedenen FLUKA-
tiert und erst in FLUKA mit einem Material Materialien. Jeder Voxel ist ein Wiirfel mit
einer Kantenlédnge von 0.5

Kennung des Materials, das ein bestimmtes

Voxel besitzt. Die Materialien werden in der

verkniipft.

Um die Zuordnung des Materials zu einem Voxel zu ermoglichen, sind die Voxel in der Datei in
einer bestimmten Reihenfolge zu durchlaufen. Es wird als erstes die x-Koordinate, dann die y-
Koordinate und dann die z-Koordinate durchlaufen. Die erste Zeile der Materialdefinitionen in
Abbildung 3.2 beinhaltet nur die Materialinfo ,,0 fiir das Voxel (0,0,0) und die zweite Zeile nur
die Info ,,1“ fiir das Voxel (1,0,0). Die letzten N Zeilen, wobei N die Anzahl der verschiedenen
Materialien ist, die in Zeile 2 benannt wurde, gehen einmal alle Zahlen (bzw. Materialien) in
der Reihenfolge durch, in der sie in der Datei auftreten.

Um diese .vxl-Datei zu erzeugen wird ein Fortranprogramm bendétigt, das in einer Grundver-
sion ,writegolem.f* im FLUKA-Handbuch angegeben ist. Beim Kompilieren dieses Programms

miissen spezifische Optionen gewéhlt werden, die durch den Aufruf des ,FLUKA-Compilers*
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LSHFC an den installierten Fortrancompiler iibergeben werden. Nach dem Linken mittels des
FLUKA-eigenen Linkers [fluka kann das Programm dann ausgefiihrt werden.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine von ,writegolem.f* abgewandelte Version ,Voxel Activity.f*
entwickelt, die die Voxeldatei direkt in Zusammenhang mit der fiir die im nachsten Abschnitt
3.2.6 besprochenen User-Routine ,Source.f* nétige Eingabedatei erzeugt. Die Anderungen be-

ziiglich der Voxelfunktionalitit sind:
e Auslesen der Voxeldaten (Anzahl und Dimension) aus der vom Code eingelesenen Datei

e Keine Neuzuordnung der Kennzahlen der Materialien durch VoxelActivity.f

Das Programm VoxelActivity

Die bereitgestellte Version ,writegolem.f“ benétigt die explizite Angabe der Eigenschaften der
Voxelgeometrie im Code bevor er kompiliert wird. Damit die Geometrie automatisiert in das fiir
FLUKA versténdliche Format {ibersetzt werden kann, miissen diese Angaben allerdings wahrend
der Laufzeit des kompilierten Programms iibergeben werden kénnen. Da bis zum Standard
Fortran2003 keine einheitliche Methode zum Einlesen von Argumenten von der Kommandozeile
existierte und FLUKA auf Fortran77 (und einigen Fortran90-Passagen) basiert, wurde sich aus
Griinden der Kompatibilitat auf die Nutzung dieser &lteren Standards beschrankt.

Um die Voxelspezifikationen einzulesen und die Grofe der erzeugten Arrays den Anforderungen
direkt anpassen zu kénnen, werden die Arrays allokierbar erzeugt. Nachdem die ersten beiden
Zeilen der Ursprungsdaten eingelesen wurden, sind die Informationen zur Anzahl und Grofe der
Voxel bekannt und die bendtigten Arrays konnen entsprechend der Anzahl der Voxel allokiert
werden.

Anschliefend kénnen die Daten aus der zu verarbeitenden Datei ausgelesen und die fiinf allo-
kierten Arrays fiir x-, y-, z-, Material- und Aktivitdtsdaten gefiillt werden. Die Daten in der zu
verarbeitenden Datei miissen dabei im Format (3f9.3,i9,f9.3) vorliegen. Es werden also 5 Berei-
che in der Datei erwartet. Zunéchst drei neun-Zeichen breite Felder, in denen Dezimalzahlen mit
drei Nachkommastellen stehen, dann ein neun-Zeichen breites Feld mit einer ganzen Zahl und
dann noch ein neun-Zeichen breites Feld fiir eine Dezimalzahl. Durch diese Art der Definition
ist keine Trennung durch Kommata notig, die Zahlen kénnen allerdings wirklich nur in exakt
dieser Darstellung eingelesen werden. Weitere Zeichen in den Feldern kann das Programm nicht
verarbeiten. Die Materialdaten werden nach jeder eingelesenen Zeile iiberpriift und falls ein
neues Material eingelesen wurde, wird dieses in die Arrays kreg und ireg eingetragen. In write-
golem.f* wird davon ausgegangen, dass die Materialien beliebige Zahlen zwischen 1 und 32767
besitzen und die Materialien anschliefsend durch ,writegolem.f so neuen Zahlen zugeordnet
werden, dass diese moglichst gering sind. Da dies zu Problemen der Zuordnung der Materialien
fithren kann, wurde in ,VoxelActivity.f* diese Neuzuordnung der Materialkennungen entfernt.
Dadurch kénnen in FLUKA die Materialien einfacher zugeordnet werden, da sie fest mit den

Nummern verbunden sind.
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Abbildung 3.3: Darstellung eines Schweizer LLC84 Endlagercontainers durch FLUKA-interne
Geometrie, in dem ein weiter Betonblock mittels Voxelgeometrie platziert ist. Die grauen Struk-
turen bestehen aus Beton, die violetten Kreise in den Ecken représentieren verstérkende Stahl-
stangen. Im dunklen Bereich im Container ist Luft, durch die man auf den Containerboden
schauen konnte. Dies ist durch die Darstellung in flair nicht moglich.

Die Aktivitdtsdaten (Koordinaten und Aktivitdten) werden zur weiteren Verarbeitung mit der
Source-Routine formatiert in eine neue Datei activitypositions.dat geschrieben. Neben der Aus-
gabe einiger Informationen zu den verarbeiteten Daten auf die Kommandozeile werden abschlie-
Kend die Materialdaten wie in Abbildung 3.2 aber unformatiert ausgegeben.

In der vorliegenden Version des Programms muss es mit der Datei, die die Eingangsdaten
enthélt, im gleichen Ordner wie die FLUKA-Eingabedatei liegen, damit direkt im Anschluss
das FLUKA-Program ausgefiihrt werden kann.

In Abbildung 3.3 ist ein Beispiel fiir die Nutzung von ,VoxelActivity* zu sehen. Dabei wurde
ein Schweizer Endlagercontainer vom Typ LC84plus [29] hindisch modelliert und in diesem ein

Betonblock platziert, der durch Voxel dargestellt wird.
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3.2.6 Benutzer-Routine source

In FLUKA lassen sich auf verschiedene Weisen Quellen definieren. Die einfachste Variante
ist die in Abbildung 3.1 gezeigte, die lediglich die BEAM-Karte und die BEAMPOS-Karte
verwendet. Mit der ,BEAMPOS* Karte kann wie zuvor erklart eine Volumenquelle definiert
werden, allerdings ist diese auf drei Formen eingeschréinkt. Die grofstmogliche Flexibilitdt zum
Einstellen der Eigenschaften der Quelle bietet die Benutzer-Routine source beziehungsweise
soure_newgen. soure_ newgen ist dabei die erneuerte und deutlich benutzerfreundliche Version
von source und sollte aus diesem Grund immer verwendet werden. Mit der ,Source-Routine*
ist deshalb von nun an immer die ,soure newgen* gemeint. In der Source-Routine kénnen
eigene Variablen und Funktionen definiert werden, die dann dazu genutzt werden kénnen die
verschieden Parameter der Quellen und Teilchen zu beschreiben. In dieser Arbeit wird die
Moglichkeit genutzt, dass mit Hilfe einer vordefinierten Subroutine ,read phase space file*
in der ,source.inc” Datei alle Daten der Quellen aus einer Phasenraumdatei eingelesen werden
konnen. Diese Subroutine ist allerdings darauf ausgelegt, dass alle der folgenden Parameter

benétigt werden:

e Teilchencode: Jede Teilchenart besitzt in FLUKA eine zugewiesene Zahl.

e Teilchen Impuls bzw Energie: Jedes Teilchen besitzt eine Energie bzw. einen Impuls. Die
Interpretation der Daten als Impuls oder Energie wird durch einen Parameter beim Aufruf

der Subroutine bestimmt.
e Koordinaten: Die Startkoordinaten zq, yo, 2o der Quelle.

e Richtungskosinuswerte: Dem Teilchenstrahl wird durch Angabe der Richtungskosinuswer-

te in z-, y- und z-Richtung die Flugbahn vorgegeben.

e Teilchengewicht: In FLUKA besitzt jedes Teilchen ein statistisches Gewicht, das angibt,

wie stark die Ergebnisse aus der Simulation dieses Teilchens berticksichtigt werden sollen.

Die Eintrage werden von der Source-Routine entweder zuféllig oder der Reihe nach ausgewéhlt,
dies ldsst sich mit einem Parameter auswéhlen.

Fir den Zweck dieser Arbeit und der Simulation radioaktiver Isotope sind die Daten zum
Teilchencode, zur Teilchenenergie, den Richtungskosinuswerten und dem Teilchengewicht nicht
von Bedeutung. Der Teilchencode wiirde jedes Mal die Information ,Isotop* beinhalten. Die
Energie der simulierten Teilchen wird durch das zerfallende Isotop bestimmt, die Richtungen
werden aufgrund der Simulation eines isotrop strahlenden Isotops von FLUKA zuféllig generiert
und die Teilchen sollen ebenfalls alle gleich gewichtet werden.

Aus diesem Grund wird eine verdnderte Version ,read phase position file“[30] verwendet,
die zuséatzlich zur Datei ,source.inf* hinzugefiigt wurde. In dieser werden lediglich die Teilchen-

koordinaten und die Aktivitdt an diesem Ort bzw. dem umgebenden Voxel angegeben. Die
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Koordinaten werden so eingelesen wie in der originalen ,read phase space_file“ Subroutine.
Das Auswihlen des Ortes findet allerdings auf eine andere Weise statt. Um die unterschiedlichen
Aktivitdten an den verschiedenen Orten abzubilden, werden diese intern durch Wahrscheinlich-
keiten reprasentiert.

Der Ort, an dem das Teilchen erzeugt und dessen Zerfall simuliert wird, wird dadurch ausge-
wahlt, dass eine zufillige Zahl generiert und mit den Wahrscheinlichkeiten verglichen wird, die
den Orten zugeordnet sind.

Die Definition des Isotops findet bei Nutzung der neuen Subroutine fest im Code der Source-
Routine statt und nicht durch die Subroutine ,read phase position file®.

Die Source-Routine muss, damit sie genutzt werden kann, genau wie das Programm ,Voxel Acti-
vity* mithilfe des ,,FLUKA-Compilers“ fff an den installierten Fortrancompiler iibergeben und
mittels des FLUKA-eigenen Linkers Ifluka gelinkt werden. Dazu muss sie zusammen mit der
aktualisierten Version der ,source.inc“ im Projekt Ordner der FLUKA-Simulation liegen, da
sonst kein Zugriff auf die subroutine ,read phase position file*“ besteht und FLUKA im An-
schluss keinen Zugriff auf die kombilierte SourDie ausfithrbare Datei muss dann abschliefsend
im gleichen Ordner wie die FLUKA-Datei existieren.

Um die Simulation dann mit den Zusétzen aus einer Benutzer-Routine routine auszufiihren,
muss an den normalen Aufruf in der Kommandozeile eine -e routine’ angehdngt werden.
Wenn die FLUKA-Simulation in flair organisiert und ausgefiihrt wird, ist im ,,Run“-Reiter die

erzeugte routine als ausfithrbare Datei auszuwéhlen.

3.2.7 TIME-CUT

Um den radioaktiven Zerfall zu simulieren, muss wie bereits unter 3.2.1 erwéhnt die Karte
,RADDECAY* angegeben und im semi-analogen Modus verwendet werden. Dieser semi-analoge
Modus integriert allerdings iiber die Zeit bis unendlich. Das bedeutet, dass jede Zerfallskette bis
zum stabilen Isotop an ihrem Ende durchlaufen wird, auch wenn auf dem Zerfallspfad Isotope
mit Halbwertszeiten von z.B. 10'° a liegen.

Mit der Karte , TIME-CUT* ist es moglich die simulierte Zeit? zu reduzieren. Dadurch kann
die Simulation je nach Verhéltnis der Halbwertszeiten nur auf das Mutternuklid beschrinkt
werden und die T6chter vollkommen aus der Simulation entfernt werden. Die Karte besitzt
fiinf Whats, die folgende Bedeutungen haben. In What(1) ist die zu simulierende Zeit in ns
anzugeben. What(2) enthélt einen potentiellen Versatz in ns ab dem die zu simulierende Zeit
aus What(1) anzuwenden ist. What(4) und What(5) geben an, fiir welche Partikeltypen die Si-
mulationsbegrenzung angewendet werden soll. What(4) gibt dabei die untere Grenze beziiglich
der Teilchencodes und What(5) die obere Grenze an. Mit What(6) konnen die Schritte ange-

geben werden, in denen die Teilchentypen durchlaufen werden sollen. Fiir diese Arbeit sind

2Es ist zwischen simulierter Zeit und Simulationszeit zu unterscheiden. Die Simulationszeit ist die Zeit, die
bendtigt wird, um die Simulation durchzufithren. Die simulierte Zeit ist die Zeit, die innerhalb der Simulation
vergeht.
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lediglich die Whats 1, 4 und 5 relevant, wobei die Whats 4 und 5 so eingestellt werden, dass
die Begrenzung fiir alle Teilchen gilt (What(4) = 4-Helium, What(5) = QLASTPART).

Im Fall von **'Am, der in dieser Arbeit noch relevant wird, ist es so zum Beispiel moglich, die
Zerfallskette von 2"Np bis 2°T1 auszuschliefen, da diese Tochter aufgrund der Erzeugung von

*Am durch den Menschen noch nicht im Gleichgewicht vorliegen kénnen.
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3.3 Resultierende Bedingungen

Die Simulation soll wie zuvor beschrieben mit der Kombination aus der VOXEL-Karte und der
Source-Routine durchgefithrt werden, um eine automatisierte Generierung der Geometrie und
Zuordnung von Aktivitdten an die einzelnen Voxel zu ermoglichen. Dazu soll nur eine Datei
mit Daten an ,VoxelActivity* iibergeben werden.

Aufgrund der Vorgaben seitens FLUKA, liegen die Voxel der Geometrie auf einem gleichmé-
fsigen kartesischen Raster. Bei den Daten allerdings, die vom Kraftwerk geliefert werden, kann
nicht von einer solchen Anordnung und insbesondere einer Anordnung auf dem Voxelraster
ausgegangen werden (siehe Abbildung 3.4). Dadurch war es notig, eine Interpolation der Ak-
tivitatsverteilung, die vom Kraftwerksbetreiber bereitgestellt wird, vorzunehmen. Damit wird
sichergestellt, dass die Aktivitdten an den Positionen der Voxel zur Verfiigung stehen. Der dafiir

implementierte Interpolationsalgorithmus wird im Kapitel 5 erklart.
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Abbildung 3.4: Beispieldaten, wie sie von den Kraftwerksbetreibern geliefert wiirden. Die ur-
spriinglich in Zylinderkoordinaten angegebenen Daten sind hier in kartesischen Koordinaten
dargestellt. Je grofer der Abstand vom Ursprung wird, desto weiter entfernen sich die Punkte
auf einer Entfernung voneinander.
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4. Simulationsdauer in Abhangigkeit der

Voxelzerlegung

Je realistischer die Geometrie und die Aktivitat aufgelost werden kénnen, desto ndher sollten
auch die Ergebnisse zur Dosisleistung an der Realitdat liegen. Eine exakte Darstellung ist al-
lerdings aufgrund der endlichen Voxelgrofe in FLUKA, der vorhandenen Hardware und der
Notwendigkeit fiir eine Laufzeitminimierung, um die Zeit fiir die gesamte Optimierung zu re-
duzieren, nicht moglich. Daher werden im folgenden der Einfluss der Anzahl der Voxel und der
Anzahl der potentiellen Quellen auf die Simulationszeit untersucht, um sinnvolle Bereiche fiir
diese Simulationsparameter festzulegen. Die Erzeugung der Voxelgeometrie und die Initialisie-
rung der Source Routine benétigen im Vergleich zur Verwendung einer Standardgeometrie in
FLUKA zusétzliche Zeit.

Um die Simulationszeit in Abhéngigkeit von der Voxelzerlegung mit moglichst geringem pro-
grammiertechnischem Aufwand zu untersuchen, wird ein Skalierungsfaktor F' eingefiihrt, der
die Anzahl und Grofe der Voxel beeinflusst. Fiir F' = 1 besitzen die Voxel eine Kantenldnge
von 1cm. Wéhrend die Anzahl der Voxel in jede Richtung mit F' multipliziert wird, wird die
Kantenldnge der Voxel mit 1% multipliziert, damit weiterhin der gleiche Raum ausgefiillt wird.
Die Simulationsdauern wurden den FLUKA-Ausgabedateien der Simulationen entnommen, in
denen sowohl die Gesamtsimulationszeit als auch die durchschnittliche Simulationszeit pro pri-
mary angegeben werden. Zwischen der Gesamtsimulationszeit und der Simulationszeit pro pri-
mary die Anzahl der simulierten primaries, die hier jeweils einen einzelnen Zerfall darstellen.
Um die Vergleichbarkeit aller Ergebnisse zu gewihrleisten und die Variable der Anzahl der
primaries zu eliminieren. Durch eine Verringerung der primaries kénnte die Simulationszeit
sehr einfach reduziert werden, wordurch das Ergebnis der folgenden Untersuchungen verfélscht
wiirde.

Fiir die folgenden Untersuchungen wurde der Zerfall von “°Co simuliert.
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Einfluss der Voxelanzahl Um den Einfluss der Anzahl der Voxel auf die Simulationsdauer
zu untersuchen, wurde eine Betonstruktur in einem Konrad-Container mit F' = 0.5 in FLUKA
erzeugt, und anschlieftend der Faktor F' variiert, wahrend die Quellenpositionen fiir F' = 0.5
konstant blieben. Es wurden Geometrien mit den Faktoren 0.1, 0.125, 0.25, 0.5, 1, 2 und 4
erzeugt. Die Ergebnisse sind in Tabelle 4.1 aufgefiihrt. Der Verlauf der Daten legt eine Anpas-
sung mit einer exponentiellen Funktion wie bei der Ladekurve eines Kondensators nahe, die fiir

wachsende Werte gegen eine Konstante konvergiert:

fl@)y=a-1-—e"")+c (4.1)
Fiir die Kurvenanpassung wurde gnuplot [31] verwendet, das die Paramter a,b und ¢ variiert, bis
die Summe der gewichteten Residuenquadrate minimiert ist [32]. Daraus gingen die Parameter

der Tabelle 4.2 mit einem Bestimmtheitsmaf von r? = 97.83 % hervor, womit es keinen Grund

gibt, die Kurvenanpassung abzulehnen.

Tabelle 4.1: Ergebnisse der Simulationen mit konstanter Punktanzahl und zunehmender Voxe-
lanzahl.

Voxelanzahl Voxelgrofe (cm) Aktivitdtspunkte Rechenzeit (s) Zeit pro Primary (ms)

1728 10 181240 7.8 10! 3.9-107!

3300 8 181240 7.3-10! 3.6-107!
27000 4 181240 7.6 - 101 3.8-107¢
216000 2 181240 8.0 - 10* 4.0-107¢
1728000 1 181240 9.2-10! 4.6 - 1071
13824000 0.5 181240 9.6 - 10* 4.8-1071
110592000 0.25 181240 1.2-10? 5.9-107!

Tabelle 4.2: Funktionsparameter fiir die Anpassung an Funktion 4.1. Das Bestimmheitsmaf r?
betragt 97.83 %.

Parameter Wert Standardabweichung
a 1.9-107%*s 4-107°s
b 5.5-1078 2.9-1078
c 3.92-107%s 1.5-1075s

In Abbildung 4.1 ist die Simulationszeit eines Zerfalls gegeniiber der Anzahl der Voxel aufge-
tragen und zusétzlich Funktion 4.1 in griin dargestellt. Die Funktionen g(z) und h(z) dienen
der Darstellung des Unsicherheitsbands. In der Grafik und Tabelle ist zu erkennen, dass die

Simulationsdauer bis ca. 200.000 Voxel bei maximal 80s und bei groferen Voxelanzahlen stark
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steigt. Aus dieser Voxelanzahl kann die minimale Voxelgrofse berechnet werden, die angibt, wie
grofs die kleinste Schichtdicke sein kann, die unter der gegebenen Zeit simuliert werden kann.

Diese so definierte Auflésung betragt in diesem Fall etwa 2 cm. Strukturen, die kleiner als diese
2cm sind, konnen bei dieser Voxelanzahl folglich nicht durch die Voxelgeometrie dargestellt
werden. Miissen feinere Strukturen aufgelost werden, ist mit signifikant grofseren Rechenzeiten

zu rechnen.
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Abbildung 4.1: Abhéngigkeit der Simulationszeit von der Anzahl der Voxel dargestellt mit lo-
garithmisch skalierter x-Achse. Das Unsicherheitsband fiir interpolierte Werte mit einer Breite
der zweifachen Standardabweichung ist mit roten Linien dargestellt. Es sind keine Unsicher-
heitsbalken fiir die Messwerte eingezeichnet, da die Anzahl der Voxel exakt vorgegeben wurde
und die Auflésung der Zeitmessung des PCs ungefahr ein Tausendstel des Messwertes betréigt
und damit vernachlissigt werden kann [33].

Einfluss der Punktdichte der Aktivitidtsverteilung Um den Einfluss der Punktdichte
der Aktivitdtsverteilung auf die Simulationsdauer zu untersuchen, wurde eine Betonstruktur
in einem Konrad-Container mit F' = 0.5 generiert, wahrend die Punktdichte verdndert wird
(siehe Tabelle 4.2). Die grafische Darstellung der Messwerte ist in Abbildung 4.2 zu sehen. Der
Verlauf des Graphen legt einen linearen Zusammenhang nahe. Als Modell fiir die Anpassung

wurde eine lineare Funktion verwendet:

f@=a-a*+B-z+79 (4.2)

Fiir die Kurvenanpassung wurde gnuplot verwendet, das die Parameter o, 8 und ~ variiert, bis
die Summe der gewichteten Residuenquadrate minimiert ist. Daraus gingen die Parameter der
Tabelle 4.4 mit einem Bestimmtheitsmaf von 72 = 100.7 % hervor. Der iiber 100 % liegende
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Wert ist durch eine geringfiigige Uberschitzung der Simulationszeit fiir eine hohe Anzahl von

Aktivitatspunkten begriindet.

In Abbildung 4.2 ist die Simulationsdauer eines Zerfalls gegeniiber der Anzahl der Aktivitéts-
punkte dargestellt. Auf Basis der erhobenen Daten und der angepassten Funktion lasst sich
keine Empfehlung fiir die Anzahl der Aktivitdtspunkte geben, aufser dass sie moglichst gering

gehalten werden sollte.

Tabelle 4.3: Ergebnisse der Simulationen mit konstanter Voxelzahl und zunehmender Anzahl von
Aktivitatspunkten. Der angegebene Abstand liegt zwischen den einzelnen Aktivitatspunkten.

Voxelanzahl Punktanzahl Abstand (cm) Rechenzeit (s) Simulationszeit pro Primary (s)

216000 1448 10 6.04 - 10* 3.02-107*
216000 2710 8 6.33 - 10! 3.17-107*
216000 22660 4 6.58 - 10! 3.29-1071
216000 181240 2 8.04 - 10! 4.02-107*
216000 1449920 1 2.76 - 10? 1.38-1073
216000 11598720 0.5 2.20 - 103 1.10- 1072
216000 110592000 0.25 2.51-10%" 1.26 - 1071

" Diese Simulation wurde nur mit einem Zehntel der primaries durchgefiihrt, um die Gesamtzeit
gering zu halten.

Tabelle 4.4: Anpassung einer quadratischen Funktion an den Zusammenhang: Rechenzeit-
Aktivitatspunktdichte. Das Bestimmtsheitsmaf 72 betrigt 101 %.

Parameter Wert Standardunsicherheit
« 3.74-10718s 7-107%s
7.24-1071%s 8-107'%s
2.6-107%s 4-1075%s
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Abbildung 4.2: Abhéngigkeit der Simulationszeit von der Anzahl der Punkte der Aktivitéten.
Die Simulationszeit fiir einen primary steigt linear mit der Anzahl der Punkte. Es sind keine Un-
sicherheitsbalken fiir die Messwerte eingezeichnet, da die Anzahl der Punkte exakt vorgegeben
wurde und die Auflésung der Zeitmessung des PCs ungefihr ein Tausendstel des Messwertes
betrigt und damit vernachldssigt werden kann [33].

Erst in einer kombinierten Darstellung fiir die Abhéngigkeit der Simulationsdauer von der Voxe-
lanzahl und der Anzahl der Aktivitdtspunkte (siche Abbildung 4.3) ldsst sich eine Empfehlung
fiir die Anzahl der Punkte und Voxel liefern. Der Verlauf der Messwerte ergibt einen Schnitt-
punkt, sodass fiir geringere Anzahlen von Voxeln und Aktivitdtpunkten die Anzahl der Voxel
die Simulationszeit dominiert und fiir hohere Anzahlen von Voxeln und Aktivitdtspunkten die
Anzahl der Aktivitdtspunkten die Simulationszeit dominiert. Der Einfluss der Aktivitdtspunkte
iiberwiegt fiir hohe Anzahlen von Voxeln und Aktivitdtspunkten iiber zwei Grofenordnungen
den Einfluss der Voxel.

Der Schnittpunkt ist in Abbildung 4.4 genauer dargestellt und liegt etwa bei einer Simulati-
onszeit von 3.939-107*s und 182 500 Voxeln bzw. Aktivititspunkten. Diese Anzahl von Voxeln
entspricht fiir die genutzte Geometrie einer Auflosung von 2.12 cm, wéihrend diese Anzahl an

Aktivitatspunkte etwa einer Auflésung von 2.02 cm entspricht.
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Abbildung 4.3: Komibinierte Darstellung der Ergebnisse zur Abhéngigkeit der Simulationszeit
von der Anzahl der und der Aktivitatspunkte. Simulationszeit auf der x-Achse, Anzahl der Voxel
auf der linken y-Achse, Anzahl der Aktivitdtspunkte auf der rechten y-Achse. Die dargestellten
Kurven entsprechen den in den Abbildungen 4.2 und 4.1 griin dargestellten Kurven.
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Abbildung 4.4: Zoom auf den Schnittpunkt aus Abbildung 4.3 zur klareren Darstellung. Die
Achsen sind hier linear skaliert.
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Fiir die Simulation der Schnittelemente lasst sich daraus schlieffen, dass, falls die Geometrie
genauer aufgelost werden soll, dies nur dann sinnvoll ist, wenn die Anzahl der Quellen nicht
in gleichem Mafe gesteigert wird. Dies konnte zum Beispiel dadurch erreicht werden, dass ein
Aktivitatspunkt nicht die Mittelung fiir einen Voxel darstellt, sondern fiir 8 oder sogar 27 Vo-
xel. Dabei konnte es allerdings dazu kommen, dass ein solches Cluster von 8 bzw. 27 Voxeln
zum Teil aus Schnittelement-Material und zum Teil aus Luft bestehen kénnte, wodurch die
Zerfalle auch in der Luft simuliert werden konnten. Fiir diese Zerfélle wiirde die Abschirmwir-
kung der Schnittelemente selbst vernachléssigt. Alternativ konnten die Aktivitdtsdaten fiir die
Cluster, die zum Teil aus Luft bestehen auf Null gesetzt werden, wodurch die Gesamtaktivitét
der Schnittelemente unterschiitzt wiirde. Dafiir wire zudem eine Uberpriifung der Materialin-
formationen fiir jeden einzelnen Aktivitdtspunkt und das durch ihn reprasentierte Voxelcluster
notig, was wiederum eine erhéhte Rechenzeit im Vorlauf der Simulation bedeuten wiirde. Wel-
cher dieser Wege im allgemeinen geringere Abweichungen erwarten ldsst, muss noch untersucht

werden.
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5. Interpolation von Aktivitatsverteilungen

Als Eingangsdaten fiir die spatere FLUKA Simulation stehen diskrete Aktivierungsdaten zur
Verfiigung. Diese Daten werden zuvor seitens der Kraftwerksbetreiber durch Simulationen aus
den im Reaktor gemessenen Neutronenfliissen simuliert. Die Daten werden allerdings, wie in
Abbildung 3.4 zu sehen ist, nicht genau an den Punkten vorhanden sein, die fiir die FLUKA-
Simulation und das Voxel-Raster benotigt werden. Aus diesem Grund muss vor der Simulation

eine Interpolation der Daten durchgefiihrt werden.

5.1 Idee der Interpolation

Bei Interpolationen werden aus gegebenen Datenpunkten, auch Stiitzstellen genannt, Funkti-
onswerte an Zwischenstellen bestimmt. Fiir diese Arbeit wurde ein Algorithmus zur linearen
Interpolation in drei Dimensionen entwickelt und implementiert. Ausgehend vom 1D Problem
soll die Berechnung in 3D erklart werden. Dabei werden die Koordinaten im Raum mit x,y und

z benannt, wahrend der Funktionswert immer mit f bezeichnet wird.

In einer Dimension liegt der gesuchte Funktionswert f(z;5) = f5 an der Stelle 5 wie in Abbil-
dung 5.1 zwischen zwei bekannten Punkten (z z,f(2z) = fz) und (z5,f(x5) = fg). Dieser lasst

sich durch Lineare Interpolation nach dem Newton-Verfahren durch Gleichung 5.1 bestimmen

[34]:
f(z1) — f(20)

T — Xo

fx) = +(x = 20) + f(x0) (5.1)

Die Gerade zwischen den Punkten A und B ist als Vektorgleichung durch

—

X=a-AB+A (5.2)
gegeben. Dabei sind
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Idee der Interpolation

fg = fixg) 7

fa = flxa) 1

Abbildung 5.1: Visualisierung des 1D Problems. Die Punkte A und B sind bekannt, fiir P mit
T 5 <= xp <= x ist der Funktionswert f5 unbekannt.

T3 T g Tp - % i

X = A= B = AB = —B-A
Iz [z I3 [ i

o}

und 0 <= o <= 1. Durch eine geeignete Wahl von « gilt folgendes Gleichungssystem

Ta+ Qa-XTp= Tp (53)
fa+ Oé'f[gz fp

Umgestellt ergibt dies

- T =Ip—1T4y

a-fag—Jfs=  —fa

und lésst sich auch durch eine Matrixmultiplikation ausdriicken (Gleichung 5.4. Das linksseitige
Multiplizieren mit dem Inversen M; ' von M; aus Gleichung 5.4 ergibt Gleichung 5.5, durch

die der Funktionswert fz bestimmbar ist.

JJAﬂB 0 « B va’—flig (5 4)
fap —1 P —fa
——
=M =U i
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—1
(e IL"A‘B 0 :L‘Is—l‘g

I5 fag —1 —fx

Dieser einfache 1D Fall lésst sich auf zwei beziehungsweise drei Dimensionen erweitern, indem

ein beziehungsweise zwei weitere bekannte Punkte hinzugefiigt werden.

Im ersten Schritt beim Ubergang zu zwei Dimensionen bilden die zwei bereits verwendeten
Punkte A und B mit einem dritten Punkte C' ein Dreieck, innerhalb dessen der Punkt P liegt,

dessen Funktionswert zu ermitteln ist.

C
Ye |
]
I
]
1
1
1
1
1
__________________ & 1
Ye I |
1 1
1 ]
1 ]
1 ]
1 )
. — Ll L A
y;' 1 1 ] 1
B 1 [ 1 1
| A ] ] 1 B
] I ) ]
] | I ]
] | I ]
] | I I
] | ] I
1 I ] ]
H i i \
0 i i i i
0 Xa Xp Xc XB

Abbildung 5.2: Visualisierung des 2D Problems. Die Punkte A, B und C sind bekannt, fiir den
Punkt P, der im Dreieck ABC' liegt, ist der Funktionswert fp unbekannt. Die dritte Dimension
des Funktionswertes f ist in dieser Darstellung nicht zu sehen.
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Abbildung 5.3: Projektion der Abbildung 5.2 in die x f-Ebene. Es sind die Funktionswerte an
den Punkten A, B und C' zu erkennen, die eine schiefe Ebene im 3-dimensionalen Raum der
Koordinaten x, y und f aufspannen. Die Abszisse gibt den x-Wert, die Ordinatenachse gibt in
dieser Darstellung den Funktionswert, der den Punkten zugeordnet wird, an.

?- _________ 1T 1 ft = fixc)
1 1
i 1
i i
! i
i o
: W
i 3 : fy = flxg)
i A
| I i i = f{xa)
i 1 H

! i

0
¥c ye Ya=Yys 0

Abbildung 5.4: Projektion der Abbildung 5.2 in die yf-Ebene. Es sind die Funktionswerte an
den Punkten A, B und C' zu erkennen, die eine schiefe Ebene im 3-dimensionalen Raum der
Koordinaten z, y und f aufspannen. Die Abszisse gibt den y-Wert, Die Ordinatenachse gibt in
dieser Darstellung den Funktionswert, der den Punkten zugeordnet wird, an.

Im Gleichungssystem ergibt sich durch die Erweiterung auf zwei Dimensionen eine zweite Zeile
fiir die y-Koordinate und durch den neuen Punkt C' eine dritte Spalte fiir die Komponenten
des Richtungsvektors AC auf der linken Seite.
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Ti+ a-vut Brrg =

yit aygpt Bye= yp
fi+

a fapt Blae= fp

(5.6)

Wird das Gleichungssystem 5.6 analog zum 1D Fall umgeformt und in eine Matrixmultiplikation

umgeschrieben, ergibt sich:

i Lio

Y4B Yio

fA“B fA_C -1
= Mo

— | Yp—Yx

_fA.

—_———

Vs

Durch linksseitige Multiplikation mit M, * ergibt sich Gleichung 5.7, mit der der Funktionswert

fp nun auch in zwei Dimensionen bestimmt werden kann.

-1

Tip Tap O Tp—Tg

= |\ Yan Yac O Yp —Yx
fA_B fA“ -1 _fj
—mt )%}

Der Ubergang in den dreidimensionalen Fall verlduft vollkommen analog zum 2D Fall. Es wird

eine dritte Koordinate z und damit auch ein vierter Punkte D eingefiihrt. Mit diesem vierten

Punkt bildet das zuvor aufgespannte Dreieck ein Tetraeder. Es ist im Vergleich zum Gleichungs-

system 5.6 eine vierte Zeile fiir die z-Komponente sowie eine vierte Spalte fiir die Komponenten

des Richtungsvektors AD hinzuzufiigen.

i+ a-xyp+ Brgt Yrgp= Tp
vait arymt Bvet VU= Up (5.8)
2+ ozt B'ZAU+ Y24 = 2B
fat afpt+ B-faet = fp
Tip Tio Taip O a Tp—Tg
Yap Yao Yap O p B Yp— Yz
Zip Zic “ap 0 Y 2p—2j
fap Tae Tip —1 fp —Ia
. —~ ) N J/ N J/
= M3 =Us V3



Implementierung

Nach erneutem Umstellen, Umschreiben in eine Matrixmultiplikation und der linksseitigen Mul-
tiplikation mit M; ' ergibt sich diejenige Gleichung 5.9, die fiir den Interpolationsalgorithmus

genutzt wird, um mit ihr den Wert von fz zu bestimmen.

- 9 -1
a Tip Tao Tap O Tp— T
5 Yap Yao Yap O Yp—Yx
= (5.9)
v Zip Zic “ip 0 Zp— 2%
fp fas i fap 1 —JA
N J/ . ~ = [\ ~ vl
=Us = gl V3

5.2 Implementierung

Um die Gleichung 5.9 in einem Algorithmus anwenden zu kénnen, miissen zuvor aus der gesam-
ten Datengrundlage von bekannten Punkten diejenigen vier Punkte eines Tetraeders um den
interessanten Punkt P gefunden werden, die dann in die Gleichung eingesetzt werden kénnen.
Damit die Interpolation moglichst genau durchgefiihrt wird, miissen die Punkte einen moglichst
geringen Abstand vom Punkt P haben.

Die Funktionen des Algorithmus werden in den folgenden Abschnitten beschrieben. Die Imple-
mentierung wurde in der Programmiersprache Python (Version 3.9.16) durchgefiihrt. Es wurden
Funktionen aus den Bibliotheken time, math, os, itertools, numpy|35], matplotlib[36] und sci-
py|37] verwendet. Wie genau sie genutzt werden, wird in dem entsprechenden Abschnitten der
Funktionen erklart. Sowohl die Punkte der Datengrundlage als auch die Koordinaten der zu
interpolierenden Punkte werden durch numpy-Arrays reprasentiert.

Der grundlegende Ablauf des Interpolationsprogramms ist:

1 Auswahl des zu interpolierenden Punkts P

2 Raumbereich R um P finden, der mindestens vier Punkte R; der Datengrundlage enthélt
3 alle moglichen Kombinationen von jeweils vier R; in R speichern

4 fiir jede Punktkombination iiberpriifen, ob es sich um ein Tetraeder handelt

5 falls ja, tiberpriifen, ob der Punkt innerhalb des Tetraeders liegt

6 falls ja, iiberpriifen, ob das Volumen des Tetraeders kleiner als das des zuletzt gefundenen

Tetraeders ist

7 Berechnen des Funktionswertes des Punktes P
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Schritt 1: Auswahl eines Punktes
Die Auswahl des Punktes, fiir den der Funktionswert bestimmt werden soll, wird durch eine

einfache Schleife iiber das Array der zu interpolierenden Punkte ausgefiihrt.

Schritt 2: Raumbereich definieren

Im zweiten Schritt wird der Raumbereich R bestimmt. In diesem sollen nur diejenigen Punkte
aus der Datengrundlage liegen, die P am néchsten liegen. Anstatt diese allerdings iiber den
kiirzesten Abstand zu bestimmen, wird ein Wiirfel mit einer Kantenldnge 2 - » und dem Punkt
P als Mittelpunkt aufgespannt und die Liste der Datengrundlage durchlaufen, um fiir jeden
Punkt zu iiberpriifen, ob dieser im Wiirfel liegt. Liegen weniger als 6 Punkte im Raumbereich
oder konnte in den folgenden Schritten kein passendes Tetraeder fiir die Interpolation gefunden
werden, wird r um einen Faktor! erhcht und die Suche neu gestartet.

Durch eine weitere Abfrage des aktuellen Wertes von r wird der Algorithmus fiir den aktuellen
Punkt gestoppt, wenn ein festgesetzter Wert? fiir die Entfernung vom zu interpolierenden Punkt
iiberschritten wird.

Liegen zu einem Zeitpunkt mehr Datenpunkte in R als durch die Variable maxpoints gefordert,

so wird die Suche fiir den aktuellen Punkt ebenfalls gestoppt.

Schritt 3: Kombinationen der Punkte erzeugen
Im dritten Schritt werden durch die itertools-Funktion combinations alle moglichen Kombina-
tionen der Punkte R; ohne Wiederholung einzelner Punkte erzeugt, die vier Punkte enthalten.

Die Anzahl der zu bildenden Tetraeder lédsst sich geméfs des Binomialkoeffizienten

_ (IRl _  |R]!
NTetraeder - ( 4 - 4‘(|R| _4)| (510)

bestimmen. Durch die Eigenschaften der zugrundeliegenden Fakultét steigt die Anzahl der
Tetraeder enorm mit der Anzahl der im Raumbereich enthaltenen Punkte R;. Da die folgen-
den Schritte fiir jedes Tetraeder durchgefiihrt werden miissen, sollte die Anzahl der Punkte
im Raumbereich mdglichst gering gehalten werden, was durch eine entsprechende Wahl der

Kantenldnge r des Wiirfels in Schritt 2 gesteuert werden kann.

Schritt 4: Uberpriifung, ob eine Kombination ein Tetraeder ist

Aus dieser Liste an Vier-Punkt-Kombinationen muss fiir jeden Eintrag T iiberpriift werden, ob
die enthaltenen Punkte ein Tetraeder aufspannen.

Dazu wird die Tatsache ausgenutzt, das ein Tetraeder aus 4 Punkten (A, B, C, D) besteht, von
denen drei beliebig ausgewahlt werden kénnen und eine Ebene ergeben, in der der vierte Punkt

allerdings nicht enthalten sein darf.

'Der Faktor ist im Code als Variable r_incr hinterlegt.
2Im Code ist dieser Wert in der Variable cutoffdist gespeichert.
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Um diese Eigenschaft zu tiberpriifen, wird die Normalenform fiir die durch A, B und C' aufge-

spannte Ebene genutzt.

Ein Punkt X ist Teil der durch A, B und C aufgespannten Ebene, wenn die Gleichung

()?—1) =0 (5.11)

mit

= AB x AC

erfiilllt wird. Umgekehrt gilt, dass, wenn ein Punkt diese Gleichung 5.11 nicht erfiillt, er nicht
in der Ebene liegt.

Mithilfe der entsprechenden numpy-Funktionen wird das Kreuz- beziehungsweise das Skalar-
produkt ausgefiihrt und das Ergebnis anschliefend darauf iiberpriift, ob es zwischen —107> und
1077 liegt.

Es wird keine Gleichheit mit 0 gefordert, da durch die Darstellungsfehler von Gleitkommazah-
len auch Zahlen, die nicht als exakt 0 ausgegegeben werden, eigentlich den Wert 0 besitzen
konnten. In diesen Fallen wiirde Gleichung 5.11 falschlich als ,nicht erfiillt“ und 4 Punkte, die
eine Ebene bilden, als Tetraeder angesehen wiirden.

Wenn das Ergebnis des Skalarprodukts in Gleichung 5.11 also kleiner als —107° oder groRer als
—107% ist, handelt es sich bei der Punktkombination um ein Tetraeder, mit dem weitergearbeitet

wird.

Schritt 5: Lage des Punktes P relativ zum Tetraeder

Fiir das bestimmte Tetraeder muss im Anschluss iiberpriift werden, ob sich der Punkt P im
Inneren des Tetraeders befindet und sich mit diesem Tetraeder somit eine Interpolation durch-

fiihren lasst.

Um diese Bedingung zu priifen, werden die Funktionen Tetrahedron und pointInside genutzt
[38]. Tetrahedron erzeugt ein neues Koordinatensystem relativ zum Punkt A und den Richtungs-
vektoren A’B’ , A'C’" und A’D’ als neue Basisvektoren. Tetrahedron gibt die Basiswechselmatrix

fiir diese Basis zuriick.

Die Funktion pointinside iiberfithrt den Punkt P in diese neue Basis und priift anhand der

neuen Eintrdge P!, ob der Punkt innerhalb des Tetraeders oder aufkerhalb von diesem liegt.

Damit der Punkt innerhalb des Tetraeders liegt, miissen die Eintrége zwischen 0 und 1 liegen.
Die Summe aller Eintrage darf allerdings ebenfalls einen Wert von 1 nicht {iberschreiten. Wenn
fiir alle P/ = 1 gelten wiirde, wiirde die erste Bedingung zwar erfiillt werden, aber der Punkt P
lage auf dem A’ gegeniiberliegenden Punkt des Parallelepipeds, das durch die Richtungsvektoren

A'B , A'C" und A'DY aufgespannt wird und damit nicht im Tetraeder.
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Schritt 6: Volumen eines Tetraeders

Je nidher die Punkte am gesuchten Punkt liegen, desto genauer ist die Interpolation. Als Mafs

dafiir wird das Volumen des aufgespannten allgemeinen Tetraeders genutzt.

A P s B
Abbildung 5.5: Ein allgemeines Tetraeder mit den Punkten A, B, C' und D. Die Bezeichnungen

der Strecken sind AB = a, AC =b, BC =¢, AD =d, BD = ¢ und CD = f. Die Punkte O,
P, @ und S werden hier nicht benétigt [39, 10]

Das Volumen des allgemeinen Tetraeders ldsst sich nach Euler |39, 10] mit den Bezeichnungen

wie in Abbildung 5.5 mit folgender Gleichung bestimmen.

1
V:E-\/c2-d2-a+b2-62-6+a2~f2~7—5 (5.12)

wobel

a=d+0+e+ P —d
B=a?4+E+d®+ f2— b —é?
=4 At et —a?— f?
S=a? 0 At P2 P e

gilt. Mithilfe einer weiteren Abfrage kann die Suche der Tetraeder gestoppt werden, wenn ein

Tetraeder mit einem fiir ausreichend gehaltenen Volumen gefunden wurde.?

Schritt 7: Bestimmung der Aktivitat
Die Gleichung 5.9 zur Bestimmung der Aktivitat ist mithilfe verschiedener numpy-Funktionen
zu Manipulation der numpy-Arrays implementiert. Der Riickgabewert ist der Punkt P mit dem

interpolierten Funktionswert fp als viertem Eintrag.

3Dieses Volumen wird im Code in der Variable ,cutoffvolume* gespeichert.
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Liegt ein Punkt aufterhalb des Bereichs der bekannten Datenpunkten, versucht der Algorithmus
die obigen Schritte der Interpolation durchzufiihren, wird aber an einem vorgegebenen Wert fiir
r abgebrochen. Es wird dann eine Fehlermeldung auf der Konsole ausgegeben, welcher Punkt
iibersprungen wurde, und fiir den entsprechenden Punkt numpy.nan als ,interpolierter Wert

in die Ausgabedatei geschrieben.

Sind fiir alle Punkte die Funktionswerte interpoliert worden, werden die Punkte in einer Datei
gespeichert, die vom im Abschnitt 3.2.5 beschriebenen Programm VozelActivity verarbeitet

werden kann.

5.3 Eigenschaften der Interpolation

Der so geschaffene Algorithmus musste anschliefsend auf seine Figenschaften untersucht werden.

Dabei wurde als erstes untersucht, wie genau die Ergebnisse der Interpolation sind. Dazu wurden
in einem Raumbereich von (-20,140;-20,220;-20,100) 500 bis 5000 Punkte erzeugt und diesen

gemaf der Funktion

f(x,y,z) =0.1z — 0.02y 4+ 0.82 4+ 3 (5.13)

Werte zugeordnet. In den Abbildungen 5.6 und 5.7 sind zwei solche Aktivitatsverteilungen

dargestellt.

80

60

Abbildung 5.6: Eine beispielhafte Datengrundlage mit 500 Punkten.
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20

Abbildung 5.7: Eine beispielhafte Datengrundlage mit 5000 Punkten.

Diese Daten wurden anschliefsend genutzt, um sie als Basis fiir Interpolationen auf einem gleich-
mépigen Raster von 11600 bis 181.240 Voxel im Bereich (0,120;0,180;0,80) durchzufiihren, wo-
bei jedem dieser Voxel dabei ein Punkt im Inneren zugeordnet wird. Dass der Raumbereich
der gesuchten Punkte kleiner als der mit bekannten Daten ist, soll sicherstellen, dass fiir alle
gesuchten Punkte Daten in der Umgebung vorhanden sind und die Interpolation durchgefiihrt
werden kann. Um die Genauigkeit der Interpolation zu bestimmen, wurden die Ergebnisse mit
den echten Funktionswerten an den Punkten verglichen. Es wurden die folgenden Grofen un-

tersucht:

e die durchschnittliche positive Abweichung, der Durchschnitt aller Werte, fiir die die In-

terpolation grofer oder gleich dem Funktionswert ist: avgPos

e die durchschnittliche negative Abweichung, der Durchschnitt aller Werte, fiir die die In-

terpolation kleiner dem Funktionswert ist: avgNeg

e die durchschnittliche Abweichung insgesamt, der Durchschnitt der Betrage fiir alle Daten;

avgRes
e die maximale Abweichung nach oben; posRes
e die maximale Abweichung nach unten; negRes

Die Ergebnisse sind in der folgenden Tabelle 5.1 aufgefiihrt.*

4Bei der Interpolation waren folgende Einstellungen zu Beginn aktiv: cutoffdist—50, cutoffvolume=100,
r incr=1.1, r=4.
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Tabelle 5.1: Ergebnisse der Untersuchung der Residuen der Interpolation. ,,Daten” bezeichnet die
Anzahl der gegebenen Aktivitdtspunkte als Basis fiir die Interpolation. ,Interpolationspunkte
bezeichnet die Anzahl der Punkte, die mit der Interpolation bestimmt werden miissen. Die
Darstellung der Zahlen ist der Ubersicht halber einheitlich gestaltet.

Daten Zielpunkte | avgPos (%) avgNeg (%) avgRes (%) posRes (%) negRes (%)

500 11600 | 1.3-10°> —-2.8-10° 4.1-107° 1.2-1072 —9.1-1072
1000 11600 | 22-10° —=35-10° 5.7-107° 1.7-1072 —2.6-1072
2500 11600 | 2.8-10° —25-10° 53-10° 14-102 —1.4-1072
5000 11600 | 81-10° —25-10° 1.1-100* 33-100% —1.1-1072

500 22660 | 5.3-107° —4.7-107> 9.9-107>  4.0-1072 —3.7-1072
1000 22660 | 6.1-10®> —8.0-10° 14-107* 3.0-1072 —2.7-1072
2500 22660 | 4.5-107° —50-10° 95-107° 32-1072 —53-1072
5000 22660 | 3.7-107° —54-10"> 9.1-107> 23-1072 —3.3-1072

500 181240 | 3.4-107° —4.1-107° 7.5-107° 1.9-1071 —-3.5-1072
1000 181240 | 2.1-107° —-4.8-107° 6.8-107° 4.0-1072  —5.0-1072
2500 181240 | 5.0-107° —2.5-107° 7.5-107° 1.0-107Y  —5.2-1072
5000 181240 | 3.9-107° -53-107°  9.2-107° 6.8-107% —8.1-1072

Die Daten zeigen, dass die interpolierten Werte mit einer durchschnittlichen Abweichung in der
Grofenordnung von 107° % im Allgemeinen sehr nah an den tatséichlichen Werten liegen. Die
maximalen Abweichungen sowohl in positive als auch in negative Richtung sind mit Werten im
Bereich von 1072 % ebenfalls sehr gering. Die positiven Abweichungen im Bereich von 10~ %

sind als Ausreifier zu betrachten.

Aufserdem wurde in einem weiteren Versuch die Laufzeit der Interpolation in Abhéngigkeit der
gegebenen Punkte untersucht. Dazu wurde genauso verfahren wie im obigen Beispiel, allerdings
waren die zu interpolierenden Punkte in einem Volumen von 80-80-80 und die Datengrundlage
war auf ein Volumen von 100 - 100 - 100 beschrénkt. Die Laufzeiten wurden durch das Modul
tqdm aufgenommen und sind in der Tabelle 5.2 aufgefiihrt bzw. in Abbildung 5.8 dargestellt.
In dieser zeigt sich ein quadratischer Zusammenhang zwischen der Interpolationsdauer und der

Dichte der Punkte, auf Basis derer die Interpolation durchgefiithrt wird.

Dass die Interpolationsdauer bei einer grofseren Datengrundlage steigt, ist in der Suche der
richtigen Punkte fiir die Interpolation begriindet. Es liegen dann mehr Punkte im gleichen
Volumen, wodurch mehr potentielle Tetraeder im Raumbereich R gebildet werden kénnen und

fiir die die Eigenschaften 4 bis 6 iiberpriift werden miissen.
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Tabelle 5.3: Funktionsparameter fiir die Anpassung der Funktion 5.14. Das Bestimmtsheitsmafs
r? betragt 112 %.

Parameter Wert Standardabweichung
7.71-10° 35-101

b —4.1-10% 1.5-10?

¢ 4.86-10> 9

Tabelle 5.2: Messwerte zur Interpolationsdauer in Abhéngigkeit der Dichte der Eingangsdaten

Dichte der Eingangspunkte Interpolationsdauer (s)

9.8-1074 4.8 - 10?
2.0-1073 4.9-102
4.9-1073 4.7-102
9.8-1073 5.3 - 102
2.0-1072 7.1-102
3.9-1072 1.5-10°

Da der Verlauf einen quadratischen Zusammenhang nahelegt, wird fiir die Anpassung ein all-

gemeines Polynom zweiten Grades verwendet:

flx)=a-2°+b-x+c (5.14)

Fiir die Kurvenanpassung wurde gnuplot verwendet, das die Parameter a, b und c variiert,
bis die Summe der gewichteten Residuenquadrate minimiert ist. Daraus gingen die Parameter
der Tabelle 5.3 mit einem Bestimmtheitsma® von r? = 112 % hervor. Dies bietet einen Grund
zum Ablehnen der Anpassung, bei Betrachtung von Abbildung 5.8 wird aber deutlich, dass die

Punkte im Unsicherheitsband der Anpassung liegen.
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1800 \ \ \
gemessene Zeit
1600 -  angepasste Funktion

Unsicherheitsband ———

1400 -

1200 -
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400 | - | | | | | |
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Dichte Datenpunkte (1/Volumen)

Abbildung 5.8: Dargestellt ist die Interpolationsdauer in Abhéngigkeit der durchschnittlichen
Dichte von bekannten Punkten im Raum.
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6. Vergleich zwischen Simulation und Mes-

sung

Um die entwickelten Methoden zur Voxelgeometrie zu iiberpriifen, wurden reale Messwerte mit

den simulierten Messwerten verglichen.

6.1 automess 6150AD6

Fiir die Messungen wurde ein Dosisleistungsmessgerét des Typs automess 6150AD6 in Kom-
bination mit einer Szintillatorsonde des Typs automess 6150AD-b/E verwendet. Das 6150AD6
wird in der Kombination nur zur Steuerung und Anzeige verwendet, da die einfallende Strah-
lung nur in der Szintillatorsonde detektiert wird. Die Sonde ist ein zylinderférmiger organischer
Oszillator mit einer Héhe und einem Durchmesser von 76 mm und misst die Groke H*(10) bzw.
H *(10). Der geeichte Messbereich liegt zwischen 100 “—}SIV und 100 ﬁhv

Der Nenngebrauchsbereich der Sonde liegt bei Photonenenergien von 20keV bis 7MeV. Da
die Sonde fiir die Messungen ohne die Schutzhaube aus Aluminium verwendet wurde, liegt die
héchstmogliche, durch die Energieabhéngigkeit des Ansprechvermdogens begriindete Abweichung
der Messwerte bei 20 % (siche Abbildung 6.1).

In Abbildung 6.2 ist zu erkennen, dass fiir die Energie mit dem geringsten Ansprechvermogen
(25keV) die maximale Abweichung der Messwerte, die durch die Kombination aus Energie- und
Richtungsabhéngigkeit der Sonde vorliegen kann, +37 % betrégt.

Die Sonde besitzt einen apparativen Nulleffekt von 1 “TSV, der durch die Hintergrundkorrektur
beriicksichtigt wurde |11, 12].

In der Standardeinstellung wird die aktuelle Ortsdosisleistung angezeigt, allerdings kénnen
auch die gesamte eingefallene Dosis oder die gemittelte Ortsdosisleistung seit dem letzten
Einschalten des Gerits ausgewéhlt werden. Bei der Aufnahme der folgenden Messwerte
wurde Anzeige die durchschnittliche Ortsdosisleistung seit dem Einschalten genutzt. In dieser
Einstellung blinkt die Anzeige solange, bis die statistische Unsicherheit der Messung unter 5 %
fallt.Die Messwerte werden auf dem automess 6150AD6 mit 4 Stellen angezeigt. Das bedeutet,
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Abbildung 6.1: Die Darstellung zeigt die PTB-bauartgepriifte Energieabhéngigkeit des An-
sprechvermdgens der verwendeten Szintillatorsonde 6150AD-b/E beziiglich der Gréfe H*(10).
Die Werte sind auf das Ansprechvermdogen fiir *"Cs bei senkrechter Einstrahlung (Vorzugsrich-
tung) normiert|1].
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-75° 'l’z' .: ‘\\‘\\\\ +75° -45° l /+45°

N

+90° 90° —» <+— 490°

o
S

-165° —%165° —o— mit Schuizhaube
180° —e— ohne Schuizhaube

Abbildung 6.2: Die Darstellung zeigt die Richtungsabhéngigkeit des Ansprechvermogens der
verwendeten Szintillatorsonde 6150AD-b/E beziiglich der GroRe H*(10). Die Werte gehdren zu
einer mittleren Energie von 25 keV und sind auf das Ansprechvermégen fiir *’Cs bei senkrechter
Einstrahlung (Vorzugsrichtung) normiert|!1].
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dass die Anzeige bei Messwerten zwischen 1“—151" und 9.999“%V auf 1 % genau ist und bei

Messwerten zwischen 10 ”—}SIV und 99.99 % auf 10 % genau ist.

Die kombinierten Unsicherheiten werden geméfs

uly) = [ w(a) (6.1

bestimmt.
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6.2 Punktquellen

Um die Simulation von Radionukliden in FLUKA zu iiberpriifen, wurden die folgenden Punkt-
quellen (Tabelle 6.1) mit der automess Sonde in 10cm, 20cm und 40 cm gemessen, um die

erzielten Messwerte mit den Simulationsergebnissen aus FLUKA zu vergleichen.

Tabelle 6.1: Punktstrahler-Préparate fiir den Funktionstest des radioaktiven Zerfalls in FLUKA

Aktivitat L Aktivitat
Strahler | Isotop | Ti/, (d) | Kalibrier- (Ii{ail;zler_ Messdatum | Messdatum

datum (Bq) (Bq)
Cs-137-29 | ¥7Cs | 1.10-10* | 9.25-10° | 31.12.1961 | 27.04.2023 | 2.26-10°
Cs-137-37 | ¥7Cs | 1.10-10* | 3.46-10* | 01.03.2008 | 27.04.2023 | 2.44-10*
Co-60-27 | °Co |1.92-10° | 4.13-10* | 01.02.2005 | 27.04.2023 | 3.73-10°
Co-60-07 | %°Co |1.92-10° | 3.70-10° | 10.06.1969 | 03.05.2023 | 3.03-10°
Eu-152-01 | "?Eu | 4.94-10° | 3.01-10* | 31.12.2004 | 08.05.2023 | 1.18-10*
Am-241-13 | *'Am | 1.58-10° | 1.85-10% | 31.12.1967 | 08.05.2023 | 1.69- 108
Am-241-16 | **'Am | 1.58-10° | 3.70-10° | 31.12.1975 | 08.05.2023 | 3.43-10°

Zusétzlich wurden mit der Formel
H2(10) = FVT'zA (6.2)

die theoretischen Photonendosisleistungen der Punktquellen berechnet, um einen weiteren Ver-
gleichswert zu erhalten. Die Dosisleistungskonstanten wurden dem Buch ,,Praktischer Strahlen-

schutz [18] entnommen.

6.2.1 Ergebnisse der Messungen

Zur Messung wurden die einzelnen Préaparate in eine Stativklemme geklemmt und in der jewei-
ligen Entfernung von der Referenzmarkierung auf der Sonde positioniert. Diese befindet sich

4 cm von der vorderen Kante der Sonde entfernt.

Die erhobenen Messwerte wurden um den Untergrund korrigiert und sind in Tabelle 6.2 auf-
gefiithrt. Die Hintergrund-Dosisleistung wurde iiber zwei Messungen zu Beginn der eigentlichen

Messreihe und am Ende dieser iiber jeweils 10 Minuten bestimmt.
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Tabelle 6.2: Ergebnisse der Dosisleistungsmessungen der Punktstrahler. Die Unsicherheit ist
die kombinierte Unsicherheit aus der méglichen energieabhéngigen Abweichung und der statis-
tischen Unsicherheit der Messung.

Strahler ~ Abstand (cm) ODL (%) Unsicherheit (%)

Cs-137-29 10 2.02 1.1-1071
Cs-137-29 20 4.76 - 107! 2.6 1072
Cs-137-29 40 1.25-1071 7-1073
Cs-137-37 10 2.62-107" 1.4-1072
Cs-137-37 20 6.3 1072 3-1073
Co-60-27 10 1.63-107! 1.2-1072
Co-60-27 20 3.70 - 1072 2.6-1073
Co-60-07 10 1.07 - 10 81071
Co-60-07 20 2.94 2.1-107"
Co-60-07 40 7.3-107! 51072
Eu-152-01 10 2.4-107" 51072
Eu-152-01 20 5.7-1072 1.1-1072
Am-241-13 10 6.6 - 10! 4
Am-241-13 20 1.40 - 10 8-107!
Am-241-13 40 3.2 2.1071
Am-241-16 10 521071 3-1072
Am-241-16 20 1.05- 1071 6-1073

6.2.2 Simulationsergebnisse

Um die Punktquellen zu simulieren, wurde das unter Abschnitt 3.2.1 erklarte FLUKA Pro-
gramm verwendet und mit 10 statistisch unabhéngigen Simulationen parallel in flair ausge-
fithrt.! Bei den Isotopen '"?Eu und **'Am wird allerdings zusitzlich die Karte ,TIME-CUT"
verwendet. Dies ist in den Tochterkernen der beiden Isotope begriindet, die in keinem Gleichge-
wicht zum Mutterkern liegen kénnen. Bei "*Eu ist das auf den ersten Blick unnétig, allerdings
ist 1"2Gd fiir FLUKA auch ein instabiler Kern, wodurch sich auch hier eine Zerfallskette bis
19Ce ergibt. Diese wiirde ohne die Karte ,, TIME-CUT* bei jedem 8~ -Zerfall zum '*>Gd kom-
plett simuliert werden. In diesen beiden Fallen wurde das zehnfache der Halbwertszeit des Mut-
ternuklids in What(1) eingetragen. Bei einem Faktor von 10 konnten die Mutternuklide korrekt
simuliert werden, ohne dass die Tochternuklide einen Einfluss zeigen. Fiir ®°Co und '*"Cs ist

die Karte ,TIME-CUT* nicht zu verwenden, da sie beide in ein stabiles Isotop zerfallen.

- . . i 7 o1z . i chzeiti .
'Es wurde die Funktion mehere ,spawns” zu erzeugen und diese gleichzeitig auf mehreren Prozessorkernen
auszufithren verwendet.
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Die Ergebnisse der Simulationen sind in Tabelle 6.3 zu sehen.

Tabelle 6.3: Ergebnisse der H*(10) Simulation der Punktstrahler. Die angegebenen, kombi-
nierten Unsicherheiten wurden aus der von FLUKA angegebenen statistische Unsicherheit der
Ergebnisse und einer angenommenen Unsicherheit von 5 % beziiglich der angegebenen Aktivitat
fiir das Préaparat ermittelt.

Strahler ~ Abstand (cm) ODL (ihv) Unsicherheit (ﬁhv)

Cs-137-29 10 2.12 1.2-107!
Cs-137-29 20 5.1-107! 3-1072
Cs-137-29 40 1.58 1071 1.3-1072
Cs-137-37 10 2.29-107! 1.3-1072
Cs-137-37 20 5.5-1072 4-1073
Co-60-27 10 1.32-1071 7-1073
Co-60-27 20 3.27-1072 1.8-1073
Co-60-07 10 1.07 - 10 61071
Co-60-07 20 2.65 1.4-1071
Co-60-07 40 6.9-1071 5-1072
Eu-152-01 10 2.15- 1071 1.1-1072
Eu-152-01 20 5.2-1072 4-1073
Am-241-13 10 8.4-10! 6
Am-241-13 20 1.91 - 10* 2.1
Am-241-13 40 5.4 1.1
Am-241-16 10 1.70 - 1071 1.1-1072
Am-241-16 20 3.9-1072 5-1073

6.2.3 Vergleich der Daten

Die Ergebnisse der Messung, der Berechnung geméaft Gleichung 6.2 und der Simulation werden

in den folgenden Abbildungen zum direkten Vergleich miteinander dargestellt.

In den Ergebnissen fiir die “°Co-Priparate ist zu erkennen, dass die Messung in allen Fillen
iiber Rechnung und Simulation liegt. Die grofste Abweichung der Simulation von der Messung
tritt im Fall der Co-60-27 Messung mit einer Abweichung von —19.3 % auf. Bei den anderen drei
Messungen betragt die Abweichung maximal —9.8 %. Die Ergebnisse der Simulation weichen
allerdings nur um maximal 3 % von denen der Gleichung 6.2 ab, stimmen also insbesondere im

Rahmen der Unsicherheit mit diesen tiberein.
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Abbildung 6.3: Die Ergebnisse der Messung, der Berechnung geméfs der Faustformel 6.2 und
der Simulation fiir die ®*Co Priparate im Vergleich. Die Ergebnisse sind in % dargestellt. Die
Daten fiir Co-60-27 (20 cm) sind nicht dargestellt, da sie unterhalb des geeichten Messbereichs
liegen.

Durch diesen Umstand liegt die Vermutung nahe, dass der Unterschied zwischen Messung und
Simulation in denjenigen Wechselwirkungen begriindet liegt, die auch vom einfachen Modell
hinter Gleichung 6.2 nicht beriicksichtigt werden. Zu diesen nicht beriicksichtigten Effekten
gehoren die Wechselwirkungen mit der Umgebung, die in der Simulation genau wie durch Glei-
chung 6.2 nicht beriicksichtigt wurde. Dies betrifft z.B. die Streuung am umgebenden Material
(z.B. einer nahe liegenden Wand, Tischplatte, etc.). Durch Streuung an dieser Materie konnen
~v-Quanten, die auf ihrer normalen Flugbahn den Detektor nicht treffen wiirden, auf eine neue
Bahn in Richtung des Detektors umgelenkt werden und so zusétzliche Dosis erzeugen. Aufer-
dem sind Interaktionen der ebenfalls ausgesandten, aber durch die Szintillatorsonde nicht direkt
detektierbaren, (-Teilchen besonders in Gleichung 6.2 nicht bedacht. In FLUKA wird die ab-
schirmende Eigenschaft der Luft zwar simuliert, Wechselwirkungen mit der sonstigen Materie
(Halterung, Wand, Hiille des Szintillators etc.) und die dadurch entstehende Rontgenstrah-
lung wird allerdings nicht beriicksichtigt, da diese in der Simulationsgeometrie nicht definiert

wurden.

Fiir die ¥"Cs Préparate ist in Abbildung 6.4 festzustellen, dass die Simulation Abweichungen
zwischen —13.1% und 26.6 % gegeniiber der Messung ergibt. Dabei wird die Messung durch
Simulation und Gleichung 6.2 fiir den Strahler Cs-137-29 konsequent iiberschétzt, wihrend die
Messung fiir das Praparat Cs-137-37 unterschitzt wird.?

2Dies trifft ebenfalls fiir die Messung in 20 cm Entfernung zu, auch wenn diese unter dem Nenngebrauchs-
bereich liegt und die Aussagekraft dieser spezifischen Messung in Frage zu stellen ist.
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Abbildung 6.4: Die Ergebnisse der Messung, der Berechnung und der Simulation fiir die **'Cs
Praparate im Vergleich. Die Ergebnisse sind in I‘STV dargestellt. Die Daten fiir Cs-137-37 (20 ¢cm)
sind nicht dargestellt, da sie unterhalb des geeichten Messbereichs liegen.

Dieser Wechsel zwischen Uber- und Unterschétzen der Dosisleistung vom einen zum anderen
Préparat tritt auch bei der Auswertung von Gleichung 6.2 auf. Dieser Unterschied ist durch
die Halterungen der Praparate begriindet. Das Praparat Cs-137-29 ist in einer wenige mm
tiefen Vertiefung an der Oberseite eines Kegelstumpfes aus Aluminium eingelassen, wihrend
die Probe Cs-137-37 in einer 25 mm Kunststoffscheibe eingeschlossen ist. Durch die Vertiefung
ist das Praparat Cs-137-29 seitlich abgeschirmt und die Effekte der Streuung durch Wand und
Tischplatte sind deutlich reduziert. Dadurch wird die gemessene Ortsdosisleistung verringert.

Das '*?Eu Préparat wird durch die Simulation wie in Abbildung 6.5 dargestellt um bis zu 12 %
gegeniiber der Messung unterschétzt. Diese Unterschétzung ist durch die gleichen Effekte wie

fiir das %°Co zu begriinden. Wechselwirkungen der 8- und y-Strahlung in umgebender Materie

Eu-152-01 (10cm) Eu-152-01 (20cm)

werden nicht berticksichtigt.

1.00E-01

ODL (uSv/h)

1.00E-02

B Messung M Faustformel m FLUKA

Abbildung 6.5: Die Ergebnisse der Messung, der Berechnung und der Simulation fiir die *?Eu
Praparate im Vergleich. Die Ergebnisse sind in % dargestellt. Die Messung fiir eine Entfernung
von 20 cm liegt aukerhalb des Nenngebrauchsbereichs der Sonde und kann nur als Indiz, nicht
aber als belastbares Ergebnis angesehen werden.
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iir 'Am ergibt sich das Diagramm 6.6. Auffillig ist, dass die Ergebnisse der Gleichung 6.2
zwischen 3 % und 25 % iiber den Simulationsergebnissen liegen und die geringste Abweichung
beim groften Abstand vorliegt. Die Simulationsergebnisse zum Praparat Am-241-16 besitzen
eine Abweichung bis zu 60 % gegeniiber den Messergebnissen, wihrend die Abweichungen fiir
Am-241-13 zwischen 50 % und 136 % liegen.

Am-241-13 (10cm)Am-241-13 (20cm)Am-241-13 (40cm)Am-241-16 (10cm)

1.00E+02

1.00E+01

1.00E+00
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1.00E-02
B Messung M Faustformel mFLUKA

Abbildung 6.6: Die Ergebnisse der Messung, der Berechnung und der Simulation fiir die *'Am
Praparate im Vergleich. Die Ergebnisse sind in % dargestellt.

Die Unterschétzung wére durch die gleichen vernachléssigten Effekte von Reflektion und Se-
kundéarstrahlung wie bei den zuvor behandelten Isotopen zu begriinden. Die Sekundéarstrahlung
wiirde dabei nicht durch S-Strahlung erzeugt werden, sondern beim Abbremsen der vom **'Am
ausgesandten a-Teilchen entstehen.

Ein méglicher Grund fiir die Uberschétzung des Messergebnisses fiir den Strahler Am-241-13
durch die theoretischen Ansétze ist ebenso die Vernachlissigung verschiedener umgebender Ma-
terialien. Hier bleibt eine Abschwiichung der vom ?*!Am ausgesandten y-Quanten unbeachtet.
Diese tritt fiir die y-Quanten des 2*'Am stéirker auf, als bei den v-Quanten der anderen un-
tersuchten Isotope, da sie nur iiber eine Energie von 60keV verfiigen und dadurch einfacher
abgeschwicht werden. Diese Abschwichung kann in der Probe Am-241-13 selbst und ihrer Um-
mantelung stattfinden, da sich eventuelle Einfliisse durch die Schutzkappe der Sonde und die
Luft zwischen Probe und Detektor auf die Messung beider Praparate auswirken. Die Probe
Am-241-13 besitzt eine zuséitzliche Kunststofthalterung, die ebenfalls zur Reduktion der ODL
fiihren kann.

Die Ergebnisse der Isotope *Co,'®"Cs und '**Eu zeigen mit einer Ausnahme (Cs-137-29, 40 cm)

Abweichungen von maximal 19%. Diese Diskrepanz liegt im Rahmen der bei Monte-Carlo-
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Simulationen iiblichen und zu erwartenden Abweichungen [43, 44]. Fiir **' Am liegen die Abwei-
chungen mit mindestens 50 % deutlich hoher und deshalb sind die Ergebnisse fiir dieses Isotop
infrage zu stellen. Insbesondere das unterschiedliche Verhalten der beiden Préparate wirft wei-
tere Fragen auf, da diese Abweichungen nicht allein durch die Streuung oder die Abschirmung

durch die umgebende Materie zu erklédren ist.
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6.3 Uberpriifung der Voxelgeometrie mit mehreren Quel-

len

Ein weiterer Test war die Messung mehrerer Volumenquellen in einer vorgegebenen Geometrie.

Dazu wurden sechs Rohrchen mit 5mL der folgenden Losung gefiillt:
Tabelle 6.4: Verwendete Stammlosung zur Befiillung der Réhrchen.

Strahlerkennung Isotop Aktivitdtskonzentration Halbwertszeit Kalibration

xEul52-01 192y 5.2-10* Bq/mL 4.27-10%s  01.12.2001

In Abbildung 6.7 ist die Acrylplatte mit den Positionen zu sehen, in die die R6hrchen eingesetzt

werden konnen.

Abbildung 6.7: Fiir die Versuche mit mehreren Quellen verwendete Acrylplatte. Per Hand
aufgetragenen Zahlen auf dem gelben Untergrund geben die fiir die folgende Beschreibung
verwendete Nummerierung an. Auf dem Kopf stehende Zahlen geben den Abstand zur Mitte
am unteren Ende der Platte (rote Markierung) an.

Die automess-Sonde wurde in einem Abstand von 1.8(1) cm unten in der Mitte an die gelochte
Platte platziert. Zwischen Acrylplatte und der Sonde wurde eine weitere 1.6(1) cm Acrylplatte

zur Abschirmung der -Strahlung eingesetzt.
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6.3.1 Messwerte

Fiir die folgenden Konfigurationen wurden Messwerte auf genommen.

Tabelle 6.5: Die durchgefiihrten Messungen mit einem ,E“ an derjenigen Position, die fiir die
Messung mit einer Probe belegt wurden.

Messung Loch
Nr. 5 6 8 12 13 15 17 19 20 24 26 27
1 E
2 E E
3 E E E
4 E E E E E E
5 E
6 E E E E E E

Die aufgenommenen Daten wurden untergrundkorrigiert und sind in Tabelle 6.6 aufgefiihrt.

Tabelle 6.6: Die Ergebnisse der Messungen mit den Proben im Acrylbrett.

Messung Nr. ODL (%) Unsicherheit (%)

1 0.78 0.34
2 0.99 0.42
3 1.31 0.53
4 0.84 0.36
) 0.21 0.13
6 2.57 0.99

6.3.2 Simulationsdaten

In FLUKA wurde der oben beschriebene Aufbau durch eine Kombination von FLUKA-interner
Geometrie (die Abschirmung fiir 5-Teilchen und die Sonde) und einer variablen Voxelgeometrie
nachgebilet (das Acrylbrett und die eingelassenen Proberohrchen). Zusétzlich ist eine 1 mm
dicke PET?-Schicht vor der Acrylplatte platziert. Diese dient dazu, die Abschwichung durch
die Rohrchen zu berticksichtigen und ist notig, da die Acrylplatte mit den Léchern und den darin
eingelassenen Flaschchen durch Voxel dargestellt wird. Um allerdings die Réhrchen mit einer
Wandstéarke von 1 mm durch Voxel darzustellen, miissten alle Voxel eine Kantenldnge kleiner

oder gleich 1 mm besitzen. Das wiederum wiirde zu einer groferen Anzahl Voxeln insgesamt

3Polyethylenterephthalat
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und insbesondere zu einer Erhohung der Anzahl der Aktivitdtspunkte fiihren, wodurch die
Rechenzeit deutlich ansteigen wiirde (sieche Kapitel 4).

Die gefiillten Locher werden in der Simulation durch Wasser dargestellt, wie es in den folgenden
2 Abbildungen 6.8 und 6.9 durch die blauen Zylinder dargestellt ist.

Abbildung 6.8: Die in FLUKA genutzte Geometrie als Draufsicht mit belegten Lochern
6,12,13,19,20 und 26. Die Auflésung der Geometrie betragt 0.25 cm.

Abbildung 6.9: Die in FLUKA genutzte Geometrie als Seitenansicht mit belegten Lochern
6,12,13,19,20 und 26. Die hellen Flecken an der rechten Stiitze sowie die unterschiedlichen
Farben der blauen Blocke sind durch die Bleuchtung und Darstellung in flair bedingt. Die
Auflésung der Geometrie betragt 0.25 cm.

Die in Tabelle 6.5 angegebenen Kombinationen wurden simuliert und die Ergebnisse in Tabelle
6.7 erzielt.
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Tabelle 6.7: Die Ergebnisse der Simulationen. Die Unsicherheiten wurden als kombinierte Un-
sicherheiten aus den statistischen Unsicherheiten laut FLUKA und einer angenommenen Unsi-
cherheit von 5% bestimmt.

Messung Nr. ODL (%) Unsicherheit (%)

1
2
3
4
)
6

0.56 0.03

0.693 0.003
0.914 0.006
0.546 0.002
0.146 0.001
1.801 0.008

6.3.3 Vergleich der Daten

In Abbildung 6.10 sind die Ergebnisse der Messung und der Simulation zum Vergleich neben-

einander dargestellt.

Die Ergebnisse zeigen, dass die FLUKA Simulationen die Messung durchweg unterschétzen.

Zur genaueren Betrachtung der Unterschétzung lédsst sich Abbildung 6.11 betrachten.

H*(10) in uSv/h

0.1

Abbildung 6.10: Gegeniib
metrie.

1 2 3 4 5 6

Messung Nr.

M Simulation ® Messung

erstellung Dosisleistungsmessung und -Simulation der variablen Geo-
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Abbildung 6.11: Die Simulationsergebnisse sind hier auf die Messwerte normiert dargestellt.
Die Unsicherheitsbalken liegen zwischen 20 und 30 % mit Ausnahme von Messung 5 (50 %). Es
zeigt sich insgesamt eine Unterschitzung um 30 %.

Diese Ergebnisse zeigen, dass Simulationen mit Hilfe der entwickelten Voxel-Methode Resultate
liefern, die konstant um etwa 30(5) % unterschétzt werden.

Wie bereits im Abschnitt 6.2 erklért, fiihren vernachléassigte Umgebungsstrukturen, wie Wénde
oder auch der Tisch, auf dem der Versuch durchgefiihrt wurde zu nicht simulierter Streuung,
die in der Realitdt zu hoheren Dosisleistungen am Ort der Sonde fiihrt.

Fiir die zukiinftige Nutzung der Voxelgeometrie ist besonders darauf zu achten, die Umgebung
des ,betrachteten Geometriebereichs bestmoglich in FLUKA darzustellen. Diese wird dabei
nahezu immer handisch durch eine FLUKA interne Geometrie beschrieben werden miissen, um
diese wirklich prézise Darzustellen.

Bei Betrachtung der Ergebnisse zu den Punktquellen und der Kombination mehrerer Quellen
ist festzustellen, dass bei den vorliegenden Problemstellungen die Realitdat durch FLUKA um
bis zu 30 % unterschétzt.

6.4 Mit radioaktivem Abfall gefiilltes Fass

Die Voxeldarstellung in Kombination mit der Source Routine wurde des Weiteren an einem
mit homogenisierten Abféllen befiillten Stahlfass {iberpriift. Die realen Messwerte dazu wurden
von der Kerntechnischen Entsorgung Karlsruhe (KTE)? zur Verfiigung gestellt und beinhalten
sowohl Dosisleistungswerte in 10 cm und 1m Entfernung als auch die Gesamtaktivitdten ver-

schiedener enthaltener Isotope. Von den angegebenen Isotopen® lagen lediglich die vier ®Co,

4Das Fass besitzt die KTE-interne Fassnummer MS038654 und wurde am 07.10.2019 vermessen.
5Es handelt sich konkret um “*Mn, ®°Co, 3Cs, 137Cs, %?Eu, %*Eu, '?Pb, 2'?Bi, 2!Pb, 2MBi, **%Ac,
234mpy 23515 ynq 241 A,
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137Cs, 1 Eu und "' Am iiber einer der charakteristischen Grenzen, im Dokument als Nachweis-
grenze (NWG) angegeben. Diese Daten sind in Tabelle 9.1 zu finden. Es ist zu beachten, dass die
gegebenen Aktivitdten nur ndherungsweise berechnet wurden und es dadurch zu Abweichungen

kommen kann.

Tabelle 6.8: Dimensionen des Abfallfasses

Hohe. Radius ~ Wandstérke Boden/Deckel
858(4) mm  280(2) mm 1.5mm 1.66 mm

Die von der KTE gemessenen Dosisleistungswerte sind in Tabelle 6.9 aufgefiihrt. Hier ist direkt
zu erkennen, dass der Abfall zwar homogenisiert wurde, es aber trotzdem einzelne Hotspots
geben muss. Da allerdings keine Informationen iiber die Position dieser Hotspots existiert,
ist es nicht moglich die maximale Ortsdosisleistung zu iiberpriifen und es muss sich auf die

durchschnittliche Ortsdosisleistung beschrankt werden.

Tabelle 6.9: Die Dosisleistungsmesswerte der KTE fiir das Abfallfass

Entfernung max ODL (%) mittlere ODL (%)
0.1m 67 34
1m 14 5.7

Aufgrund der fehlenden Aussagekraft der Daten, wurden die Isotope, die unterhalb der an-
gegebenen charakteristischen Grenze liegen, nicht simuliert. Die Simulationen wurden fiir die
vier Nuklide durchgefiihrt und das Ergebnis anschliefsend mit der in Tabelle 9.1 angegebenen
Aktivitdt korrigiert.

6.4.1 FLUKA Volumenquelle

Aufgrund der einfachen zylindrischen Form des Fasses kann die Voxelgeometrie zusétzlich zur
Messung auch gegeniiber der FLUKA eigenen Moglichkeit Volumenquellen zu erstellen erprobt
werden. Dazu wurde ein Zylinder mit den Mafen in Tabelle 6.8 erstellt und als Material der
in FLUKA vordefinierte Portlandbeton befiillt. Der Fassmantel und der Boden und der De-
ckel wurden mit Eisen modelliert. Fiir die Messung der Dosisleistung wurden zwei Detektoren

implementiert, die nur einzeln verwendet werden, damit sie sich nicht gegenseitig beeinflussen.
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Abbildung 6.12: Die genutzte Geometrie in der Draufsicht fiir die Simulation mit der FLUKA
eigenen Volumenquelle. Die beiden dufseren Ringe sind die Detektoren und der innere Kreis ist

das Fass.

Die Simulationsergebnisse sind in Tabelle 6.10 zu sehen.

Tabelle 6.10: Die Ergebnisse der Simulationen fiir das Fass mit radioaktiven Abféllen mit der

Volumenquelle

Nuklid ODL (pSTV) Unsicherheit (%) detector
0Co 3.3 1.3-1073 10 cm
BiCs  2.2-10! 3.0-1072 10 cm
YiEy  5.0-1002 9.4-107° 10 cm
Am 1.3 3.1-1073 10 cm
0Co  5.0-107'  28-107* 1m
BiCs 29 2.0-1073 1m
BiEy 64-10%  5.9.107F 1m
*Am 1.7-100'  53-107* 1m
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6.4.2 FLUKA Voxel-Geometrie

Fiir die entsprechende Voxelgeometrie ist es nicht mdglich, den Stahlmantel des Fasses darzu-

stellen, da dafiir zu kleine Voxel notig wéren, was wiederum zu zu vielen Voxel fiihren wiirde.

Die genaue Grenze fiir die mogliche Anzahl der Voxel wurde nicht untersucht. Die Datei mit den
Informationen fiir die ,VOXELS"“-Karte fiir diese Geometrie ist bei einer Auflésung von 0.2 cm
und damit etwa 3.7 - 107 Voxeln bereits 74 MB grof. Dabei gilt es zu bedenken, dass diese
Datei lediglich ein Zeichen pro Voxel enthélt. Die Datei, die mit ,VoxelActivity* verarbeitet
wird, also die Informationen fiir die ,VOXELS* Karte und die Source Routine enthélt, ist bei
dieser Anzahl an Voxeln bereits 1.7 GB grof. Damit zeigt sich allerdings mit der Dateigrofie ein

weiterer Aspekt, der fiir die Nutzung im Algorithmus zu beachten ist.

Aus diesen Griinden wurde der Mantel des Stahlfasses aus dem Voxelbereich herausgehalten
und direkt aufserhalb des durch Voxel dargestellten Bereichs platziert. Dies ist in Abbildung
6.13 durch das Quadrat zwischen dem Fass und dem inneren Detektor zu erkennen. Abbildung
6.14 zeigt den gevoxelten Bereich noch einmal genauer. Da der Voxelkérper ein Quader sein
muss, kann der innere Detektor nicht in einer Entfernung von 10cm platziert werden. Aus

diesem Grund ist hat der innere Detektor in dieser Simulation einen Abstand von 13 cm.

Abbildung 6.13: Die genutzte Voxelgeometrie in der Draufsicht fiir die Simulation. Die beiden
auferen Ringe sind die Detektoren und der innere Kreis ist erneut das Fass. Das Quadrat um
das Fass ist der Stahlmantel des Fasses. Die Auflosung betragt 1 cm.
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Mit radioaktivem Abfall gefiilltes Fass

Abbildung 6.14: Die genutzte Voxelgeometrie in der Draufsicht fiir die Simulation. Die beiden
auferen Ringe sind die Detektoren und der innere Kreis ist das Fass. Die Auflosung betréigt

1cm.

Die Ergebnisse der Simulation mit der Voxelquelle sind in Tabelle 6.11 zu sehen.

Tabelle 6.11: Die Ergebnisse der Simulationen mit Voxelquelle fiir das Fass mit radioaktiven

Abfallen.

Nuklid ODL (%)

Unsicherheit (“STV) detector

OCco 3.1
B7Ccs 2.1-10!
Bipy  4.8.107°2

2MAm 1.9
“Co  5.2-107!
BTcs 3.1

Bipy  6.6-1073
MAm  1.7-107!

6.4.3 Vergleich der Methoden

1.7-
3.9-
74 -
3.7
2.6 -
4.2
8.5 -
5.4 -

1073
102
10-°
1073
1074
1073
106
1074

13 cm
13 cm
13 cm
13 cm
1m
1m
1m

1m

Die Ergebnisse der betrachteten vier Isotope oberhalb der NWG sind im Folgenden zusammen

aufgetragen, um die Volumenquelle mit der Voxelquelle zu vergleichen.
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In den folgenden Abbildungen werden statt der Werte fiir Entfernungen die Begriffe ,far* und
,close” verwendet. ,far steht fiir die Simulationen der Messung in 1 m Abstand. ,close* steht
bei der FLUKA-Volumenquelle fiir den Abstand 10 cm und bei der Voxelquelle fiir den Abstand
13 cm (siehe 6.4.2).

Abbildung 6.15 zeigt, dass die Ergebnisse der beiden Simulationswege die gleichen Ergebnisse
liefern. Die Daten fiir ,far* weichen lediglich um 2 % voneinander ab, fiir ,close* weichen die
Ergebnisse konstant um 5% bis 6 % voneinander ab. Diese Abweichung ist durch den unter-

schiedlichen Abstand der Detektoren zu erkliren.

1.00E+02

1.00E+01

1.00E+00

1.00E-01

1.00E-02 II II
1.00E-03 II

Co60 Cs137 Eul54 Am241 Co60 Cs137 Eul54 Am241
(close) (close) (close) (close) (far) (far) (far) (far)

ODL (uSv/h)

H Voxelquelle ® Volumenquelle

Abbildung 6.15: Vergleich der H*(10)-Ergebnisse der VOXEL-Geometrie und der FLUKA-
eigenen Volumenquelle fiir die Simulation des Abfallfasses.

In Abbildung 6.16 wird die Gesamtdosisleistung der Simulationen der real gemessenen Dosis-
leistung (siehe Tabelle 6.9) gegentibergestellt. Auf der linken Seite zeigt sich fiir die ,close*-
Simulationen erneut die Diskrepanz von 5.3% zwischen der Voxelquelle und der FLUKA-
Volumenquelle aufgrund des erhéhten Abstands des Detektors zur Voxelquelle. Die offizielle
Messung der KTE wird allerdings auch von der FLUKA-Volumenquelle mit 25.4 % unter-
schitzt. Fiir die Simulationen im Abstand ,far“ zeigt sich, dass die Voxelquelle ein um 4 %
héheres Ergebnis als die Volumenquelle liefert. Die offizielle Messung wird in diesem Fall durch

die Volumenquelle um 36.7 % unterschétzt.
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Abbildung 6.16: Vergleich der H*(10)-Ergebnisse der FLUKA-Volumenquelle, der VOXEL-
Quelle und des Messergebnisses der KTE. Zu beachten ist, dass nur fiir “°Co, *"Cs, "Eu
und **'Am die gegeben Daten oberhalb der charakteristischen Grenze lagen und in diese ,Ge-
samtdosisleistung” eingeflossen sind. Da es fiir die Unsicherheiten zur Messung der KTE keine
Angaben gibt, wurden Unsicherheitsbalken fiir 10 % eingefiigt.

Die entwickelte Methode liefert Ergebnisse, die mit denen der in FLUKA bereits implemen-
tierten Volumenquelle weitestgehend iibereinstimmen. Zwischen den Ergebnissen der beiden
Varianten liegt ein Unterschied von weniger als 5 %. Diese geringe Abweichung zeigt, dass die
Darstellung durch Voxel zur FLUKA-Volumenquelle konsistente Ergebnisse produziert. Eine
Abweichung ist quasi unausweichlich, da die Voxelgeometrie keine exakte Représentation der
realen Geometrie ermdglicht, sondern lediglich eine Anndherung an diese.

Im Sinne einer konservativen Strahlenschutzbetrachtung sollten deshalb die Ergebnisse der

Simulationen mit einem Faktor von ungefdhr 1.5 zu multiplizieren.
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Abbildung 6.17: Darstellung der Ortsdosisleistung um den LC84 Container. Die ODL wurde
hier tiber die Linge (-1,245) des Containers gemittelt.

6.5 Inhomogene Aktivitatsverteilung

Zuletzt wurden noch Simulationen mit inhomogenen Aktivitatsverteilungen durchgefiihrt. Fiir
diese existiert allerdings kein realer Vergleich, sodass die Simulationsergebnisse nur visuell dar-
auf tiberpriift werden konnen, ob die zugrundeliegende Aktivitatsverteilung korrekt zu erkennen
ist.

Fiir diese Simulation wurde erneut ein Schweizer LC84 Container als Grundlage verwendet und
in diesem ein Betonblock platziert. Der Betonblock wurde dabei durch eine Voxelgeometrie
modelliert und mittels der Source Routine mit einer inhomogenen Aktivitdt von insgesamt
10 GBq ®°Co versehen. Die Aktivitiit besitzt innerhalb der Voxelgeometrie einen Verlauf geméf

der linearen Funktion

A(z,y,z) =2+ 0.1y — 3z + 300

wobei die x-Richtung die Breite, die y-Richtung die Lénge und die z-Richtung die Hohe des
Containers beschreibt. Dies beschreibt die ndchsthohere Ordnung im Vergleich zum konstanten
und homogenen Fall.

Der Ursprung dieser Funktion ist im FLUKA System an der Koordinate (35,30,22) gelegen.
Das Ergebnis der Simulation ist in den Abbildungen 6.17 und 6.18 zu sehen. In Abbildung
6.17 ist der Container iiber die Breite zu sehen und die Verteilung der Aktivitéit ist durch die
resultierende Dosisleistung sowohl in der Breite als auch in der Hohe zu erkennen.

In Abbildung 6.18 ist ebenfalls der Verlauf der Aktivitét in der Hohe durch die nach oben ab-
nehmende Dosisleistung zu sehen. Die Verdanderung iiber die Lénge des Containers ist aufgrund
des geringen Vorfaktors fiir y von lediglich 0.1 nur zu erahnen.

Anhand einer solchen inhomogenen Verteilung, allerdings mit drei Betonblécken im Contai-
ner, wurde untersucht, welchen Einfluss die Auflésung der Geometrie und Aktivitétsverteilung

auf die Dosisleistungsergebnisse besitzt. Dieser Test konnte nicht fiir die anderen Versuche
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Abbildung 6.18: Darstellung der Ortsdosisleistung um den LC84 Container. Die ODL wurde
hier iiber die Breite (-1,200) des Containers gemittelt.

durchgefiihrt werden, da der Einfluss bei homogener Aktivitdtsverteilung zu gering ist, um
ihn représentativ festzustellen. Dazu wurden um den Container sechs Detektorvolumina plat-
ziert (Abbildung 6.19) und fiir verschiedene Auflésungen der Geometrie Simulationen mit einer

angenommen Gesamtaktivitit von 20 MBq ®Co durchgefiihrt.

Die Verteilung der Aktivitdt wurde fiir die drei Blécke von links nach rechts durch die drei

Funktionen

fo=012-y—6
fs=—-01-y+18.1

vorgegeben. Diese Funktionen wurden so ausgewéhlt, damit der mittlere Block eine leicht ho-
here Aktivitit besitzt, wihrend der linke und rechte Block den gleichen Aktivitdtsgradienten
besitze. Die Seite der hoheren Aktivitat ist fiir die Blocke 1 und 3 jeweils zur Mitte des Contai-
ners gerichtet ist. Dadurch wird die Abschirmung durch die weniger stark aktivierten Bereiche
zusdtzlich ausgenutzt. Die aus der Verteilung der Aktivitédt resultierende Dosisleistung ist in
Abbildung 6.20 zu sehen.

Die Ergebnisse fiir die sechs Detektoren sind in Abbildung 6.21 dargestellt, nachdem sie fiir jeden
Detektor individuell auf die geringste Auflosung normiert wurden. Es zeigt sich eindeutig, dass,
je hoher die Auflosung wird, die Ergebnisse sich immer weiter in eine Richtung entfernen. Die
Werte nahern sich allerdings fiir die Detektoren 1,2 und 6 dem Wert 80 %, fiir die Detektoren
3 und 4 dem Wert 130 % und fiir Detektor 5 dem Wert 110 %.
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5 4

Abbildung 6.19: Die genutzte Geometrie mit Faktor F' = 0.5 (Auflésung von 2cm) und den
darum platzierten Detektoren. Diese sind im Folgenden im Uhrzeigersinn oben links beginnend
von 1 bis 6 durchnummeriert. Es ist zu beachten, dass die drei Betonbl6cke iiber die Breite des
Containers nicht vollkommen zentriert liegen, sodass die Detektoren 4 und 5 etwas weiter von
den Betonblocken entfernt sind als die Detektoren 1 und 2.
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Abbildung 6.20: Die fiir die Simulation mit F' = 4 (Auflésung von 0.25 cm) resultierende Do-

sisleistung. In dieser Darstellung sind die sechs aufterhalb angeordneten Detektoren nicht zu
sehen.
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Abbildung 6.21: Darstellung der Simulationsergebnisse fiir die einzelnen Detektoren und die
unterschiedlichen Auflésungen. Alle Werte wurden fiir den jeweiligen Detektor auf die Simula-
tion mit Faktor F' = 0.25 normiert.

Wird diese Ndherung an diese Werte nun in Verbindung zur jeweils bendtigten Simulationszeit
(Abbildung 6.22) gesetzt, ldasst sich ein Bereich fiir eine zu akzeptierende Prézision bei einer
ausreichend geringen Simulationszeit finden. Dabei wird allerdings unterstellt, dass eine hohere
Auflésung der Geometrie und der Aktivitatsverteilung immer zu praziseren Ergebnissen fiihrt.
Da dies in diesem Fall nicht durch Experimente tiberpriift werden kann, sind die folgenden
Aussagen folglich mit Vorsicht zu betrachten.

Eine Verdoppelung der Auflésung (F' — 2 - F') fiihrt fiir F' = 1 grob zu einer Verachtfachung
der Simulationszeit. Fiir /' < 1 ist der Gewinn an Prézision zu gering, als dass dieser die
erhohte Rechenzeit rechtfertigen wiirde. In diesem Fall sollte ein Faktor von F' = 0.5, was einer
Auflésung von 2 cm entspricht, oder F' = 1 verwendet werden, da der Sprung von F' = 0.33 zu
F = 0.5 fiir jeden Detektor eine relevante Anderung darstellt und genutzt werden sollte. Bei
der Auswahl der Auflésung ist allerdings zusétzlich zu beachten, wie die Aktivitat verteilt ist.
Ist die Anderung der Aktivitét {iber grofe, in sich geschlossene Bereiche sehr gering, konnte

eine geringere Auflosung bereits gentigend préazise Ergebnisses liefern.
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Abbildung 6.22: Der Verlauf der Simulationszeit in Abhéngigkeit der Gesamtanzahl der Voxel
bzw. der verschiedenen Auflosungen der Geometrie. Bei einer hoheren Voxelanzahl ist auch die
Auflésung erhoht.
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7. Zusammenfassung und Ausblick

Im Rahmen dieser Arbeit wurden Dosisleistungssimulationen fiir beliebige, durch Voxel darge-

stellte Geometrien mit einer direkt zugeordneten, ortsaufgelosten Aktivitéitsverteilung in FLU-

KA realisiert. Die Voxeldarstellung der Geometrie vereinfacht die automatisierte Einbindung

von FLUKA-Simulationen in Programmablaufe.

Fiir eine erfolgreiche Simulation in FLUKA sind vor Beginn der Verarbeitung der Daten folgende

wichtige Parameter festzulegen. Diese sind:

e Voxelanzahl/-grofte: Bestimmmt die Anzahl und die damit antiproportional zusammen-

héngende Grofse der Voxel, durch die der gegebene Raumbereich beschrieben wird. Die
Anzahl der Voxel bestimmt direkt auch die Anzahl der Aktivitatspunkte.

e What(1) der TIME-CUT Karte: Bestimmt die zu simulierende Zeit und bricht die Simu-

lation fiir jedes primary nach dieser Zeit ab.

Tabelle 7.1: Tabelle der Parameter, die bei der FLUKA-Simulation angepasst werden koénnen.

Parameter Bereich

Auswirkung

Anzahl der Voxel 10° bis 4 - 10°

TIME-CUT z - Ty,

Beispiel: z fiir ""Eu 107 bis 10%

Durch die Anzahl der Voxel wird die Auflésung der
Struktur und durch die Kopplung mit den Aktitatspunk-
ten ebenfalls die Auflosung der Aktivitéatsdichte in FLU-
KA bestimmt. Je hoher der Wert, desto stérker steigt die
Simulationsdauer(siche Abbildung 4.3).

Durch die Beschrankung der simulierten Zeit ist bei der
Simulation von radioaktiven Zerfillen die Moglichkeit
gegeben, den Zerfall auf das Mutternuklid zu beschrén-
ken. Dadurch konnen langlebige Tochternuklide aus der
Simulation entfernt werden.

Die Zerfallskette *?Gd bis **°Ce wird aus der Simulation
ausgeschlossen.
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Aufserdem wurde ein Interpolationsalgorithmus entwickelt und getestet. Mithilfe dieses Algo-
rithmus konnen die vom Kraftwerksbetreiber bereitgestellten Aktivitdtsdaten auf ein beliebiges
Voxelraster iibertragen werden.

Das entwickelte Interpolationsprogramm liefert sehr gute Ergebnisse fiir lineare Verteilungen.
Die Werte weichen im Durchschnitt weniger als 2 - 107* % vom wahren Wert ab (Abschnitt
5.3). Im Rahmen dieser Arbeit wurden verschiedene Parameter definiert, anhand derer die
Rechenzeit der Interpolation angepasst werden kann. Die Parameter sind im Folgenden sowie

Tabelle 7.2 wiedergegeben und genauer erldutert:

e 1 start: Bestimmt den Abstand, in dem zu Beginn der Tetraedersuche nach Datenpunk-

ten gesucht wird.

r_incr: Bestimmt den Faktor, mit dem der Parameter r vergrofert wird, wenn keine

Tetraeder gefunden werden konnten.

e mazxpoints: Bestimmt die maximale Anzahl von Punkten, die untersucht werden, um ein

Tetraeder zu bilden.
e cutoffdist: Bestimmt den maximalen Wert von r.

o cutoffvolume: Bestimmt das Volumen des Tetraeders, welches als ausreichend klein ange-

sehen und mit dessen Informationen die eigentliche Interpolation durchgefiihrt wird.
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Tabelle 7.2: Die Parameter, die bei der Interpolation angepasst werden kénnen. Die angegebenen
Werte beziehen sich insbesondere auf den Fall

Parameter Bereich Auswirkung

r r sollte etwas geringer gewahlt werden, als der durchschnitt-
liche Abstand zwischen den Datenpunkten.

r_incr 1.1 bis 1.5 Ein kleines r_incr fithrt dazu, dass héufiger nach neuen
Punkten gesucht wird und potentiell aus den gleichen Punk-
ten mehrfach Tetraeder bestimmt werden. Ein groferer Wert
fiihrt dazu, dass die Gefahr besteht, dass der optimale Wert
fiir r ibergangen wird, da durch die grofseren Schritte mehr
Punkte auf einmal in den untersuchten Raumbereich aufge-
nommen werden und mehr Tetraeder gebildet werden, bis ein
passendes gefunden wird.

mazrpoints 15 bis 30 Ein kleines mazpoints fiihrt dazu, dass die Suche nach einem
Tetraeder schneller abgebrochen wird, da mit dieser Anzahl
an Datenpunkten kein Tetraeder gefunden werden konnte. Fiir
héhere Werte von mazpoints verwendet der Algorithmus im
Maximum mehr Punkte, um passende Tetraeder fiir den ge-
suchten Punkt zu finden, was zu einer erhéhten Rechenzeit
fiihrt.

cutoffdist 20 bis 60 Der Parameter cutoffdist bestimmt die Entfernung, in der ma-
ximal nach Datenpunkten gesucht wird. Bei der Wahl sollte
bedacht werden, bis in welche Entfernung die Datenpunkte
eine realistische Korrelation zum zu interpolierenden Punkt
aufweisen. Ein geringer Wert wirkt sich in friiherem Abbre-
chen der Interpolation ohne Ergebnis aus, wiahrend ein héhe-
rer Wert den Algorithmus in einer héheren Entfernung zum
gesuchten Punkt nach Datenpunkten suchen lasst, was zu ei-
ner Verlangerung der Berechnungszeit fiihrt.

cutoffvolume 100 bis 500  cutoffvolume fithrt zu einem einem friihzeitigen Abbruch der
Suche, wenn fiir ein bestimmtes 7 ein als ausreichend klein ein-
geschétztes Tetraeder gefunden wurde. Dieses Volumen sollte
am durchschnittlichen Abstand der Punkte orientiert abge-
schétzt werden, zum Beispiel indem der Abstand der Daten-
punkte als Seitenldnge eines Wiirfels oder Radius einer Kugel
verwendet wird.

Mithilfe der optimierten FLUKA- und Interpolationsparameter konnten erfolgreich Simula-
tionen von aktivierten Strukturen durchgefiihrt werden. Diese wurden mit realen Messwerten
verglichen und iiberpriift. Der Vergleich von Messungen und Simulationen hat dabei gezeigt,
dass die simulierten Ergebnisse in guter Ubereinstimmung mit den realen Messwerten stehen,
jedoch wird je nach Detailgrad (Genauigkeit der beschriebenen Umgebung) der Simulation

der reale Messwert um bis zu 40 % unterschétzt. Deshalb sollten die simulierten Ergebnisse im
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Sinne der konservativen Abschétzung fiir Strahlenschutzbetrachtungen mit einem Faktor von

1.5 multipliziert werden.

Die im Rahmen dieser Arbeit erhaltenen Daten stellen somit einen wichtigen Beitrag fiir die
Uberpriifung der Dosisleistung im Aufenraum von gepackten Konrad-Containern dar. Mithilfe
der entwickelten Codes kénnen in Zukunft Verpackungsprozesse optimiert und kosteneffizien-
ter gestaltet werden. Sie bieten aufserdem eine fundierte Grundlage, auf der fiir potentielle
Weiterentwicklungen und Spezialisierungen aufgebaut werden kann.

Zum Beispiel kénnte zur Vorbereitung der FLUKA-Simulationen die Definitionen der fiir die
Simulation benotigten Materialien am Ende der Verpackungsplanung automatisiert erstellt wer-
den und anschliefend in die FLUKA-Eingabedatei integriert werden.

Eine weitere Moglichkeit wéare die Reduktion der Simulationszeit bei der Dosisleistungsabschét-
zung. Dies konnte erreicht werden, indem ein effizienterer bindrer Auswahlalgorithmus|15] fur
den Ort des Zerfalls in der Subroutine ,read phase position file* fiir die Source Routine
verwendet wird. Weiterhin kénnte der Interpolationsalgorithmus auf mehreren CPU-Kernen

parallel ausgefithrt werden, was eine deutliche Reduktion der Laufzeit zur Folge hétte.
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8. Die Ergebnisse im Kontext von DABKO

Das Ziel der Arbeit war die Untersuchung der Moglichkeit, im Rahmen des DABKO-Projekts
durch Monte-Carlo Simulationen die Dosisleistung im Aufenraum eines Konrad-Containers, der
mit aktivierten Schnittelementen eines biologischen Schildes bepackt ist, zu bestimmen. Diese
Simulation soll in einem iibergeordneten Algorithmus zur Reduktion der Anzahl der benétig-
ten Konrad-Container aufgerufen werden kénnen, um die Dosisleistungsgrenzwerte geméafs der
Endlagerbestimmungen automatisiert zu iiberpriifen.

An diese Simulation sollen Geometrie- und Aktivitdtsinformationen der Schnittelemente iiber-
geben werden miissen, auf Basis derer dann die Dosisleistung simuliert werden kann und eine
Riickmeldung beziiglich der Einhaltung der Grenzwerte gegeben werden kann.

Teile dieses Vorhabens wurden in dieser Arbeit entwickelt und auf ihre Konsistenz mit der
Realtitét tiberpriift. Damit die Berechnung automatisiert aufgerufen und durchgefiihrt werden
kann, muss fiir die Betonbauteile innerhalb der Container auf die FLUKA-interne Geometrie
verzichtet und auf eine Naherung mit Hilfe einer Voxeldarstellung zuriickgegriffen werden (siche
3.2.5). Durch die unterschiedlichen Neutronenfliisse an verschiedenen Positionen im biologischen
Schild liegt eine inhomogene Aktivitatsverteilung in den Schnittelementen vor, die ebenso in
der Simulation dargestellt werden muss. Zu diesem Zweck wird jedem Voxel eine Punktquelle
zugeordnet, die durch die Source-Routine und die Funktion read-phase-position-file mit einer
eigenen Akvititat ausgestattet wird.

Mit dem Programm VoxelActivity ist die Ubergabe der (Voxel-)Geometrieinformationen an
FLUKA und der Aktivitdtsdaten an die Source-Routine in einem Programm gebiindelt. Nach
der Verarbeitung durch dieses Programm kann die Simulation durchgefiihrt und die Ergebnis-
se weiterverarbeitet werden. Durch die aktuelle Beschrinkung der Auflosung auf knapp 2 cm,
wird es notig sein, feinere Strukturen (wie zum Beispiel das Stahlblech des Containers) entwe-
der zuvor in FLUKA héndisch mit der FLUKA-internen Geometrie darzustellen oder bei der
Definition der Voxel und deren Material durchschnittliche Zusammensetzungen zu verwenden.
Eine Interpolation wurde entwickelt, die vor der Verarbeitung der Daten mittels Voxel Activity
durchgefiihrt werden muss, da die Daten zur Aktivitdt im Biologischen Schild allerdings nicht

fiir jeden in FLUKA benétigten Voxel vorliegen.
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Die vorliegende Methode liefert die fiir DABKO noétige skalierbare Schnittstelle von komplexen
Geometrien mit einer realitdtsnahen Modellierung der Aktivitatsverteilung (DABKO Arbeits-
paket 3.1[3]).

Der {ibergeordnete Algorithmus soll unter Windows-Betriebssystemen laufen, FLUKA aber
kann nur unter Linux oder MacOS ausgefiihrt werden. Aus diesem Grund ist noch eine einheit-
liche Installation einer Linux-VM' und die Ubergabe von Daten zwischen den beiden Systemen
zu definieren bzw. entwickeln.

Im Zuge des Projektes DABKO konnte in Zukunft auferdem eine Uberpriifung der Darstellung
von inhomogenen Aktivitatsverteilungen durchgefiihrt werden. Dazu kénnte ein Behélter so mit
radioaktivem Material gefiillt wird, dass die Aktivitdtsverteilung inklusive moglicher Hotspots
bestmoglich bekannt ist und die Dosisleistung an verschiedenen Punkten um den Behélter
bestimmt werden.

Fiir die Einbettung in den iibergeordneten Algorithmus fehlen letztlich noch Skripte, die die In-
terpolation, die Verarbeitung mittels VoxelActivtiy, die Durchfithrung der FLUKA-Simulation
und die Verarbeitung der FLUKA-Ergebnisse inklusive der Riickmeldung an den iibergeordne-
ten Algorithmus aus Windows heraus anstofen. Die Verarbeitung und Auswertung der Simulati-
onsergebnisse wurde noch handisch durchgefiihrt und wére fiir die Verwendung im Algorithmus

ebenfalls noch zu automatisieren.

Hierfiir bietet sich das im Windows-Paket enthaltene Windows-Subsystem fiir Linux (WSL) an, fiir das
eine eigene FLUKA-Installationsanleitung auf der FLUKA-Homepage zur Verfiigung steht.
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9. Anhang

9.1 Hardwarespezifikation

Alle Simulationen und Berechnungen wurden auf einem Rechner mit den folgenden Spezifika-

tionen durchgefiihrt:

e Betriebssystem: Microsoft Windows 10 Enterprise 10.0.19045
e Prozessor:

Typ: Intel® Core ™ i7-11850H

— Taktrate: 2.5 GHz
— Maximale Boostfrequenz: 4.8 GHz
— 8 Kerne, 16 Threads

e RAM: 64 GB

Die Ausfiihrung der FLUKA-Simulationen und Python-Programme wurden in einer virtuellen

Maschine mit den folgenden Eigenschaften ausgefiihrt:

e Betriebssystem: Ubuntu 20.04.6 LTS (Focal Fossa)
e Prozessor:

— Typ: Intel ® Core ™ i7-11850H
— Taktrate: 2.5 GHz

Maximale Boostfrequenz: 4.8 GHz
12 Threads

e RAM: 52GB
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Zusatzliche Tabellen

9.2 Zusatzliche Tabellen

Tabelle 9.1: Die Aktivitdten der verschiedenen Nuklide im Abfallfass wurden unter der Annahme
bestimmt, dass diese homogen verteilt seien. Dadurch kann es zu Uber- oder Unterschitzungen
dieser gekommen sein. Die ,Nachweisgrenzen [A* wurden| durch Uberblendung mit [einer| Lo-
gnormalverteilung® berechnet|16].

Nuklid Aktivitat A* 20-Umgebung I, submersion
(Bq/Fass) (Bq/Fass) (%) (Svm? (s Bq))
Co  6.6-105  3.8-10*  41.7 8.0-10716
Bics  <9.9-10* 9.9-10 5210716
BiCs  2.0-108  2.8-10° 416 1.1-10716
22ph, <5.7-10°  5.7-10° 4810717
22B]  <1.8-10° 1.8-10° 2.4-10716
24pp <3.9.10° 3.9-10° 1210716
2MBi <1.7-10* 1.7-10* 4.6-10716
2Ac <9.6-10* 9.6 10 3.0-10716
2Ampy <1.7-107  1.7-107 3.6-10718
235U <9.2-10° 9.2-10° 4.3-10717
Y2Ey <1.3-10* 1.3-10* 3.6-10716
Bigy  21-10°  1.1-10° 620 3.9-10716
Am 1.6-107  1.1-10"  190.0 8.4-10718
“Mn  <4.2-10* 4.2-10* 2.8.10716
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