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在核反应堆堆芯物理分析中, 考虑燃料核素的多普勒效应对反应性的影响是必要的. 基于最小二乘拟合
法, 在自主蒙特卡罗粒子输运程序 JMCT中开发了在线多普勒展宽功能. 在 300—3000 K的温度范围内, 利
用核数据处理程序 (NJOY)制作了系列温度点下的连续能量核数据. 在统一的能量网格上, 进行最小二乘拟
合, 得到拟合参数. JMCT利用这些拟合参数, 快速计算得到任意温度的核数据, 用于输运计算. 计算结果表
明, 拟合得到的核数据与NJOY制作的核数据符合很好, 满足精度要求. JMCT临界模型计算结果表明, 拟合
参数计算有效增殖因数 keff 与直接采用NJOY加工得到核数据的计算结果吻合.

关键词: 蒙特卡罗, JMCT程序, 在线多普勒展宽
PACS: 25.60.–t DOI: 10.7498/aps.65.092501

1 引 言

随着计算机性能的不断提升, 蒙特卡罗方法在
核反应堆中子动力学计算中的运用越来越广泛. 各
国都投入大量的人力物力研发通用蒙卡程序和核

反应堆用蒙卡程序, 中国工程物理研究院高性能数
值模拟软件中心粒子输运团队也开发了通用蒙卡

程序JMCT [1]. 这些蒙卡输运计算程序的功能都越
来越强大, 计算效率越来越高. 因此, 用蒙卡方法
计算核反应堆堆芯功率分布和各种堆芯设计参数

成为新的研究热点. 同时, 新的发展趋势也对核数
据加工方法提出了新的挑战.

在蒙卡输运计算中, 需要固定格式核截面数
据, 通常方法是采用核数据处理程序 (NJOY [2]等)
预先加工出温度相关的核截面数据库. 对于共振丰
富的核如 238U, 为正确描述其共振结构和多普勒展

宽效果, 300 K时一个ACE格式的数据大小为 32
MB. 随着计算规模越来越大, 蒙卡程序所使用的核
截面数据总量也越来越大. 例如, 用蒙卡程序计算
压水堆精细功率分布时, 需要大量不同温度点下连
续能量核截面数据, 这时核截面数据文件的总存储
量会升至数GB甚至数十、数百GB.

面对这一挑战, 国内外学者提出了多种方法来
减少核截面数据的存储量. 粗略归纳这些方法可
分为以下两种类型. 第一种, 针对一些特定核素,
按一定温度间隔事先制定不同温度点的数据, 产生
一个多温核数据库, 输运计算时通过插值方法得
到实际温度对应的数据. Trumbull [3]提出了在线
插值法, 预先产生以 10—20 K为间隔的温度核参
数, 输运计算时在线插值得到T温度截面. Conlin
等 [4]提出了随机混合法, 预先产生以 50—100 K
为间隔的温度核参数, 以高温T1(T1 > T )和低温
T2(T2 < T )核参数按一定比例混合而得到T 温度
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下的核参数. 第二种, 利用NJOY程序进行外耦合
计算, 即在输运计算时采用经典多普勒展宽算法实
时加工出核参数数据. 外耦合方法普遍较慢, 需要
对NJOY程序进行优化, 以减少截面加工的计算时
间. 国外有学者 [5]采用并行方法对NJOY 程序进
行并行加速; 国内清华大学李松阳博士 [6]采用两点

Gauss-Legendre求积法发展了所谓的 “快速多普勒
展宽法”. 然而以上各种方法都存在一定不足, 第一
种方法计算量小, 但存储量大; 第二种方法存储量
小, 但计算量大.

近年来, Yesilyurt等 [7]提出了一种基于最小

二乘拟合的在线多普勒展宽算法, 并在最新的
MCNP6版本中得到应用. 该算法的最大优点是能
迅速加工出任意温度下等效共振截面, 而且数据
存储量小. 本文采用此方法研制了多种核素的多
温共振截面数据, 并集成到JMCT程序中, 实现了
JMCT程序对可分辨共振区截面数据的在线温度
展宽功能.

2 在线多普勒展宽算法

2.1 在线多普勒展宽理论模型

在ENDF/B-VII.0评价库中, 绝对零度下的共
振截面大多采用Multi-level Breit-Wigner公式和
Reich-Moore公式表示. 这两个共振公式都是假定
靶核在实验系下是静止的, 即不考虑多普勒温度效
应. 1976年, Cullen和Weisbin [8]提出了精确多普

勒展宽公式来处理多普勒温度效应. 假设靶核热运
动速度服从Maxwell-Boltzman分布, 根据反应率
守恒原则, 可以推导出精确多普勒展宽公式, 如 (1)
式所示.

σ(y) =
1√
πy2

∫
σ(x)x2

×
{

e−(x−y)2 − e−(x+y)2
}

dx, (1)

其中, σ(y) 表示靶核热运动温度T下等效截面;
y =

√
αE, E为入射中子能量; σ(x)为绝对零度下

截面; x =
√
αEr, Er为入射粒子与靶核的相对能

量; α = M/(2kT ); M为靶核质量; k为玻尔兹曼

常数.
从 (1)式可以看出, 在精确多普勒展宽公式中,

绝对零度下截面σ(x)不再含有各种复杂的物理

量, 而是化简为中子入射能量E的函数. 基于此,

NJOY程序数据处理中, 对可分辨共振的处理分为
两步, 首先完成绝对零度下的共振重造, 再进行截
面的多普勒展宽计算. 为了简化计算步骤, 本算法
将Adler-Adler共振公式直接代入到 (1)式中, 可得
到含温Adler-Adler 共振公式. 经过一系列理论推
导, 最终得到任意温度下等效截面逼近公式:

σtot,cap,fis (E, T )

∼=
k∑

i=1

ai
T i/2

+

k∑
i=1

biT
i/2 + c, (2)

式中的系数 c, ai和 bi确定后, 可以通过 (2)式计算
出任意温度下的等效截面. (2)式中k的取值大小

与等效截面随温度变化幅度有关, 截面变化幅度
大, k值就大, 反之较小.

2.2 在线多普勒展宽程序实现

为了实现在线多普勒展宽算法, 本文开发了一
个独立的截面加工模块JMCT-OTF.目前, JMCT-
OTF 已经能实现所有核素的多普勒展宽拟合系数
文件的加工制作; JMCT程序也进行了相应的数据
结构和计算流程的修改, 能根据用户输入的材料温
度T进行实时在线多普勒展宽. 本文重点介绍拟合
系数文件的加工制作. 该拟合系数文件的制作需要
分两步: 第一步是统一能量网格点构造, 第二步是
拟合系数计算.

1) 统一能量网格点构造
对于特定的核素 (如 238U等),首先需要构造适

应于最低温度Tmin到最高温度Tmax范围的统一能

量网格点. 将 [Tmin, Tmax]温度区间划分为以∆T

为间隔的温度网格. ∆T温度间隔一般取值为25 K,
对于特定核素为了达到更高的拟合精度, ∆T还可

以取得更小, 最低温Tmin和最高温Tmax可根据用

户需要任意指定. 采用ENDF/B-VII. 0评价库, 使
用NJOY程序加工得到的绝对零度下的ACE格式
数据, 其他温度点的多普勒展宽计算值以绝对零度
ACE数据为基础采用NJOY程序的Broadr模块加
工得到. 特定核素的共振统一能量网格点以绝对零
度下的初始能量网格点为基础, 构造规则如下.

步骤1 首先根据用户输入, 读取程序初始化
参数; 接着读取绝对零度下的ACE格式数据; 最后
初始化统一能量网格点为绝对零度下的初始能量

网格点, 设定第一个能量点为Ei, 第二个能量点为
Ei+1.
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步骤2 在全部温度网格点, 分别计算能量点
Ei, (Ei + Ei+1)/2和Ei+1的共振反应道的等效截

面 (Broadr模块).
步骤3 在全部温度网格点上, 将上一步中得

到的能量点Ei和Ei+1的等效截面, 通过线性插值
得到中间能量点 (Ei + Ei+1)/2的线性插值结果.

步骤4 在全部温度网格点上, 将步骤三中
能量点 (Ei + Ei+1)/2的线性插值结果与步骤二
中的真实值比较, 判断是否满足用户给定的
收敛准则 (6 0.1%). 如果不收敛把该能量点

(Ei+Ei+1)/2加入到统一能量网格点中,更新Ei+1

为 (Ei + Ei+1)/2, 接着跳回到步骤二继续计算; 如
果满足收敛准则, 更新能量点Ei为Ei+1, 再读取下
一个能量点Ei+2为Ei+1, 接着跳回到步骤二继续
计算. 循环计算, 达到该核素的最大可分辨共振能
量Emax后循环结束, 生成适应于 [Tmin, Tmax]温度
区间的统一能量网格点.

对于特定核素的所有共振反应道均采用一个

统一能量网格点, 最终的能量点数目往往比初始能
量格点的数目要多. 数值试验表明, 统一能量网格
点数目大约是初始能量点数目的1.1—1.2倍.

2)拟合系数计算
在生成统一能量网格点之后, 在每一个统一

能量网格点上分别进行各个共振反应道 (一般为
总截面, 弹性散射、裂变和辐射俘获等)的拟合系
数计算. 由拟合公式 (3)得到的最小二乘矩阵为
Ax = b.

1, T−0.5
0 , T 0.5

0 , · · · , T−k/2
0 , T

k/2
0

1, T−0.5
1 , T 0.5

1 , · · · , T−k/2
1 , T

k/2
1

...
...

...
...

...
...

1, T−0.5
n , T 0.5

n , · · · , T−k/2
n , T

k/2
n



×


c

a1
...
bk

 =


σ0

σ1
...
σn

 , (3)

其中, T0 , · · · , T n 是温度网格点; c, a1, · · · , bk是系
数; σ0, σ1, · · · , σn是共振反应道截面. 采用奇异值
矩阵分解法 (SVD)求解最小二乘拟合系数, 在实际
计算中, 对于同一个能量点上的不同反应道, (2) 式
中k的取值可大可小, 具体数值由程序给定的收敛
标准来决定, JMCT-OTF程序设定 k的最小值为

1, 最大值为8. 该拟合系数计算的步骤如下.

步骤1 首先根据用户输入, 读取程序初始化
参数; 接着读取绝对零度下的ACE格式数据, 根据
反应道预能确定需要进行在线多普勒展宽共振反

应道; 最后读取统一能量网格点, 设定第一个能量
点为Ei.

步骤2 计算能量点Ei在温度点T0, · · · , Tn

的所有共振反应道等效截面 (Broadr模块). 依次
遍历所有的共振反应道, 并设定k的迭代初值为 1,
最大值为8.

步骤3 根据k的取值, 计算得到拟合矩阵A,
采用SVD算法计算 (3)式中拟合系数解x. 判断该
共振反应道拟合系数x是否达到收敛标准, 如果达
到收敛标准或者k已经达到最大值, 退出循环, 进
行下一个共振反应道计算, 直至所有共振反应道遍
历完; 如果没有达到收敛标准, 更新k 为k + 1, 继
续计算.

步骤4 能量点Ei所有共振反应道遍历完之

后, 更新能量点Ei为Ei+1, 接着返回到步骤 2继续
计算. 循环计算, 达到该核素的最大可分辨共振能
量Emax后循环结束. 最后按照一定规则把拟合系
数写到多普勒展宽拟合数据文件中.

在JMCT程序输运计算时, 只要知道核素热运
动温度T , 就可通过该多普勒展宽拟合数据文件计
算得到对应温度的等效截面, 实现JMCT程序的在
线多普勒展宽功能.

3 程序检验和计算结果

3.1 JMCT-OTF程序正确性检验

为检验JMCT-OTF程序的正确性, 本文采用
NJOY程序和 JMCT-OTF程序分别计算了 900 K
下核素 238U和 235U能量范围从 10−6—10−3 MeV
的总截面和总吸收截面并对计算结果绘图. 如
图 1所示, 绘图方式采用双 y轴, 左边的y轴为截面
值, 右边为NJOY程序与 JMCT-OTF程序的绝对
误差. 从图中可以看出, 238U总吸收截面在高能区
误差相对较大. 在该区域共振峰较密集, 能级间隔
较小, 总吸收截面在很小的能量范围内变化较剧
烈, 拟合效果不太理想. 但该区域能量点所占比例
较小, 对最终的计算结果影响相对较小, 快中子可
以经过几次碰撞后, 中子能量就能低于该能量段.
其他计算结果都比较理想, 几乎每一个能量点上误
差都小于0.001.
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图 1 (网刊彩色) NJOY程序与 JMCT-OTF程序 238U和 235U截面值比较

Fig. 1. (color online) Comparison of 238U and 235U cross section between NJOY and JMCT-OTF.

3.2 模型计算结果

模型计算之前, 使用NJOY程序加工了核素
238U和 235U在 600 K和 900 K下的ACE格式截
面; 使用 JMCT-OTF程序加工制作了核素 235U
和 238U在线多普勒展宽拟合系数文件. 在下

文中, 用符号 JMCT+OTF表示 JMCT程序采用
JMCT-OTF的计算结果; 用符号JMCT+NJOY表
示JMCT程序采用NJOY的计算结果.

基准模型 1是一个栅元结构模型 [9]. 该模型
JLAMT前处理建模如图 2所示, 其中燃料为UO2,
慢化剂为HO2, 包壳材料为Zr, 燃料与包壳之间为
He. 采用反射边界条件, 分别计算 600 K和 900 K
下不同燃料富集度的栅元keff. 模型 1计算时, 采用
相同的核参数库; 设置模型计算条件为每代100000
个粒子, 共模拟 500代, 舍弃前 100代. 基准模型 2
是一个PWR组件模型 [10]. 该模型JLAMT前处理
建模如图 3所示. 该燃料组件由 17 × 17栅格组成,
包含高、中和低三种富集度燃料棒; 红色部分为导
向管. 采用反射边界条件,分别计算600 K和900 K
下组件的keff. 模型 2计算时, 采用相同的核参数

库; 设置模型计算条件为每代 100000个粒子, 共模
拟1100代, 舍弃前100代.

图 2 (网刊彩色) 栅元模型示意图

Fig. 2. (color online) The model of pin cell.

图 3 (网刊彩色) 组件模型示意图

Fig. 3. (color online) The model of assembly.
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表 1 模型 1计算结果比较
Table 1. Comparison of keff for model one.

富集度/wt% 燃料温度/K JMCT + NJOY JMCT + OTF 相对偏差

0.711 600 0.66372(12) 0.66370(11) 0.00002

900 0.65803(10) 0.65804(10) −0.00001

1.60 600 0.96134(10) 0.96145(10) −0.00011

900 0.95314(11) 0.95324(10) −0.00010

2.40 600 1.09943(10) 1.09963(10) −0.00020

900 1.09034(10) 1.09039(11) −0.00005

3.10 600 1.17737(10) 1.17788(10) −0.00051

900 1.16786(10) 1.16803(11) −0.00017

3.90 600 1.24016(10) 1.24061(10) −0.00045

900 1.23016(10) 1.23022(10) −0.00006

4.50 600 1.27557(11) 1.27592(10) −0.00035

900 1.26547(10) 1.26548(11) −0.00001

5.00 600 1.29973(10) 1.29939(10) 0.00034

900 1.28963(10) 1.28945(10) 0.00018

表 2 模型 2计算结果比较
Table 2. Comparison of keff for model two.

燃料温度/K JMCT + NJOY JMCT + OTF 相对偏差

600 1.292190(52) 1.292217 (51) −0.00003

900 1.282010 (51) 1.282185 (51) −0.00018

模型 1的计算结果列于表 1 ; 模型 2的计算结
果列于表 2 . 从表 1的栅元模型计算结果可以看
出, 与JMCT+NJOY计算结果相比, JMCT+OTF
的keff偏差均在 0.0006以内. 从表 2的组件模型计
算结果可以看出, 与JMCT+NJOY计算结果相比,
JMCT+OTF的keff偏差均在 0.0002以内. 通过以
上两个模型的计算结果可以看出, JMCT程序的在
线多普勒展宽功能正确性得到了初步验证, 该方法
的拟合精度较好, 能满足蒙卡输运程序的计算精度
要求.

4 结 论

本文根据Yesilyurt提出的在线多普勒展宽算
法在 JMCT程序上实现了在线多普勒展宽功能.
该功能最大的优点是只需要用JMCT-OTF程序加
工出一套拟合系数文件后, 就可以计算出任意温

度下的等效截面, 并可供JMCT程序多次使用. 该
算法极大地减轻了蒙卡输运计算程序内存空间的

占用. 本文还对 JMCT程序的在线多普勒展宽功
能进行了初步的检验. 计算结果表明, 该算法能与
NJOY程序计算结果相符合, keff最大偏差不超过

0.0006, 满足程序的设计要求. 今后, JMCT程序将
实时处理热散射数据的温度效应, 为核反应堆全堆
芯蒙卡 -热工耦合计算奠定了基础.
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Abstract
In this paper, we introduce the on-the-fly (OTF) Doppler method which is used to calculate the temperature-

dependent cross section. After substituting Adler-Adler multilevel representation into Doppler formulation, the theoret-
ical formulation of temperature dependent cross section is obtained. This theoretical formulation can be approximated
by a Taylor series expansion and asymptotic series expansion, which is the base of OTF method. The OTF method can
be used to calculate the cross section of any nuclide at any temperature in a range of 300–3000 K based on cross section
library of 300 K. For the OTF method, firstly, a series of temperature dependent cross section libraries is produced by
NJOY. Secondly, a uniform energy grid is evaluated by the temperature dependent cross section libraries. Thirdly, a
polynomial is used to fit the temperature dependent cross section on each energy grid. The coefficient of the polynomial
is obtained by single value decomposition algorithm. Finally, the coefficients of the polynomial in all energy grids and
the energy grids themselves are written in a text file. To test the cross section polynomial produced by OTF method,
we compare the total and absorption cross sections of 238U and 235U calculated by the polynomial with those produced
by NJOY. The errors of these cross sections obtained by these two programs are presented in the paper.

The text file produced by OTF method can be read by the Monte Carlo code JMCT, which is a coupled neu-
tron/photon transport code developed by IAPCM. After providing the temperature and energy of the particle, the
temperature dependent cross sections in two adjacent energy grids are calculated by the polynomial respectively. The
cross section of target energy is obtained by linear interpolation. Two benchmarks including a pin-cell model and an
assembly model are used to verify the applications of OTF method in JMCT. The results are presented in the paper.
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